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Введение

Появившиеся в последние десятиления технологии создания различных низкораз-

мерных структур, вплоть до размеров порядка межатомных расстояний, приводят к

необходимости развития современной теории отклика таких систем, в частности, опи-

сания особенностей квантового транспорта. Рассмотрение явлений переноса на столь

малых масштабах имеет ряд важных особенностей. Поскольку на сегодняшний день

экспериментальные возможности позволяют изучать высокочистые образцы вплоть до

сверхнизких температур, контролируя при этом интенсивность их взаимодействия с

контактами, то становится доступным режим когерентного транспорта. В этом слу-

чае на проводящие свойства может существенно влиять квантовомеханическая интер-

ференция, связанная с фактической неодномерностью (в реальном и/или обратном

пространствах) распространения электронных волн. Другая особенность рассмотре-

ния транспортных явлений на атомных масштабах связана со способностью носителей

возбуждать структуру за счет неупругого взаимодействия с ее собственными, спино-

выми и зарядовыми, степенями свободы.

Таким образом, электронный ток в таких системах несет информацию об осо-

бенностях спектра возбуждений низкоразмерной системы, который, в свою очередь,

определяется имеющимся набором внутренних взаимодействий. Кроме того, анализ

кинетических процессов в таких структурах открывает возможности их использования

в качестве электронных устройств, которые демонстрируют известные эффекты (от-

рицательная дифференциальная проводимость, спиновая фильтрация и др.), обладая

при этом значительно меньшими размерами. Стоит отдельно отметить, что квантовый

транспорт играет значительную роль в детектировании и понимании свойств тополо-

гически нетривиальных фаз и связанных с ними краевых состояний. Стремительное
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Введение 8

развитие этого направления физики конденсированных сред во-многом связано с пер-

спективами реализации квантовых вычислений с использованием майорановских со-

стояний, устойчивых по отношению к процессам декогеренции вследствие локальных

возмущений. Сказанное выше определяет актуальность темы исследования.

Цель работы. Развить теорию кинетических и топологических свойств кванто-

вых структур при учете сильных зарядовых и спиновых взаимодействий.

Научная новизна и практическая значимость. Обнаружен механизм реали-

зации эффекта Фано за счет спин-спиновых взаимодействий, который, с свою оче-

редь, способен индуцировать аномально высокое магнитосопротивление. В диссерта-

ции впервые проведено обобщение метода неравновесных функций Грина и диаграмм-

ной техники Келдыша на случай атомной статистики. Это позволяет рассчитать элек-

тронный ток через наноразмерную структуру с произвольным числом уровней и, в

частности, предсказывать эффекты, вызванные сильной неравновесностью и опреде-

ляемые процессами многократного рассеяния. Продемонстрировано, что интерферен-

ция с учетом кулоновских взаимодействий приводит к эффектам спиновой фильтра-

ции и отрицательной дифференциальной проводимости (кондактанса) в системе из

четырех квантовых точек. Впервые изучены транспортные свойства интерференци-

онного устройства, в котором рукава связаны сверхпроводящей проволокой со спин-

орбитальным взаимодействием. Проведенный анализ позволил установить ряд таких

особенностей поведения кондактанса, как одновременная реализация и симметрич-

ных, и асимметричных резонансов; зависимость ширины пиков Фано от величины ги-

бридизации майорановских волновых функций; топологический эффект Дикке. Эти

эффекты могут быть использованы на практике для детектирования майорановских

состояний и топологического фазового перехода. Предложен механизм переключения

спин-поляризованного тока, основанный на зависимости спиновой поляризации май-

орановского состояния от направления внешнего магнитного поля. Впервые изучена

проблема влияния сильных зарядовых корреляций на реализацию фаз топологиче-

ской сверхпроводимости в модели Шубина-Вонсовского, описывающей проволоку со

спин-орбитальной связью и аномальным спариванием расширенного s-типа. При этом

проведенное обобщение метода ренорм-группы для матрицы плотности на случай опе-
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раторов Хаббарда позволило построить топологические фазовые диаграммы.

На защиту выносятся следующие положения:

1. Реализация эффекта Фано при неупругом одноэлектронном транспорте через

спиновые структуры атомного масштаба.

2. Механизм индуцирования аномально высокого магнитосопротивления за счет

эффекта Фано.

3. Развитие метода неравновесных функций Грина и диаграммной техники Келды-

ша в атомном представлении.

4. Построение теории квантового транспорта через многоуровневые наноструктуры

при учете процессов многократного рассеяния.

5. Эффект отрицательной дифференциальной проводимости за счет процессов мно-

гократного рассеяния в режиме сильной неравновесности.

6. Способ спиновой фильтрации в системе из четырех квантовых точек, основан-

ный на особенностях интерференции в присутствии электрон-электронных взаи-

модействий.

7. Метод детектирования топологически нетривиальной фазы в сверхпроводящей

проволоке со спин-орбитальным взаимодействием, являющейся частью кольца

Ааронова-Бома.

8. Эффект Дикке и формирование связанных состояний в континууме в интерфе-

ренционном устройстве со сверхпроводящей проволокой в топологически нетри-

виальной фазе.

9. Механизм переключения спин-поляризованного тока в системе полуметалл / сверх-

проводящая проволока / полуметалл за счет зависимости спиновой поляризации

майорановского связанного состояния от направления внешнего магнитного по-

ля.
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10. Диаграмма топологических фаз проволоки со спин-орбитальным взаимодействи-

ем и сверхпроводящим спариванием расширенного s-типа в режиме сильных за-

рядовых корреляций.

Структура, объем и содержание работы. Диссертация состоит из введения,

пяти глав, заключения и списка литературы, изложена на 286 страницах, включает 83

рисунка. Список цитируемой литературы содержит 417 наименований. Каждая глава

диссертации включает вводный раздел, в котором представлен обзор эксперименталь-

ных и теоретических результатов, связанных с рассматриваемыми в главе задачами.

Формулы и рисунки в диссертации нумеруются по главам, ссылки на литературные

источники нумеруются единым образом по всему тексту.

Во введении обосновывается актуальность темы диссертационных исследований,

формулируется цель работы, перечисляются основные положения, выносимые на за-

щиту, отмечается новизна и практическая ценность полученных результатов. Введение

также содержит информацию о содержании диссертации по главам, об апробации ма-

териалов диссертации и публикациях результатов диссертационных исследований.

В первой главе рассмотривается спиновый эффект Фано при одноэлектронном

транспорте через структуры атомного масштаба. В разделе 1.1 излагается суть ин-

терференционного явления Фано, приводится краткий обзор твердотельных систем, в

транспортных характеристиках которых наблюдаются соответствующие резонансы, а

также разбирается связь между эффектом Фано и наличием связанных состояний в

континууме. В разделе 1.2 излагается общая теория неупругого рассеяния электрона на

примере прохождения через потенциальный профиль спинового димера. В разделе 1.3

анализируется поведение коэффициента прохождения через одиночную анизотропную

магнитную примесь. При этом в пункте 1.3.2 вводится эффективный гамильтониан и

демонстрируется связь между его собственными значениями и свойствами резонансов

Фано. В разделе 1.4 аналогичное рассмотрение проводится для случая спинового диме-

ра в геометрии сканирующего микроскопа и разломного контакта для различных ти-

пов обменных гамильтонианов. В разделе 1.5 в рамках подхода Ландауэра-Бюттикера

показана реализация аномально высокого магнитосопротивления у устройства, содер-

жащего спиновый димер в качестве активного элемента.

chap:intro
chap:spinBSC


Введение 11

Вторая глава посвящена развитию теории квантового транспорта через мно-

гоуровневые структуры атомного масштаба и изучению роли процессов многократ-

ного рассеяния в условиях сильной неравновесности. Обобщение подхода Келдыша

для описания неравновесных систем, включающих структуры с атомной статистикой

состояний, проводится в разделе 2.2. В разделах 2.3 и 2.4 развитая теория применя-

ется для анализа транспортных свойств одиночной анизотропной магнитной примеси

и димерной молекулы, соответственно. Демонстрируется, как вовлечение в процессы

переноса заряда все новых возбужденных состояний этих устройств приводят к ряду

важных для электронных приложений явлений. В разделе 2.5 метод неравновесных

функций Грина в атомном представлении используется для описания теории стацио-

нарного эффекта Джозефсона, когда между сверхпроводящими контактами находится

многоуровневая структура атомного масштаба.

В третьей главе исследуется влияние кулоновских взаимодействий на транспорт-

ные свойства системы квантовых точек. Раздел 3.1 посвящен обзору некоторых основ-

ных эффектов, которые имеют место при рассмотрении транспорта через отдельные

точки и их наборы, а также аналогии, которую можно проследить между последними

и хаббардовскими системами. В разделе 3.2 излагается общая теория транспорта в

структуре из четырех точек на основе метода неравновесных функций Грина и урав-

нений движения. В свою очередь, в разделах 3.3 и 3.4 внимание уделено непосред-

ственному анализу особенностей поведения плотности состояний, чисел заполнения и

тока в режимах линейного и нелинейного отклика, соответственно.

Четвертая глава диссертации посвящена изучению транспортных свойств си-

стем, содержащих топологические сверхпроводники. В ее вводной части (см. раздел

4.1) приводится обзор экспериментальных и теоретических работ, ставящих своей це-

лью обнаружение майорановского связанного состояния в сверхпроводящих прово-

локах со сильным спин-орбитальным взаимодействием во внешнем магнитном поле.

В частности, обсуждаются возможности и проблемы измерения квантованного пика

кондактанса при нулевом напряжении, нелокальности майорановского состояния и его

спиновой поляризации. В разделе 4.2 изучаются особенности транспортных свойств

интерферометра (кольца), в котором рукава соединены упомянутой сверхпроводящей

chap:multirefl
chap:Clb_QQD
chap:trans_MBS
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проволокой (мостиком). Необходимая теория, основанная на неравновесных функци-

ях Грина, приближении сильной связи и представлении Горькова-Намбу, излагается в

пункте 4.2.2. При анализе дифференциальной проводимости кольца особое внимание

уделяется выработке критериев, позволяющих отделить друг от друга случаи транс-

порта через краевое майорановское и объемное андреевское состояния (см. пункты

4.2.4, 4.2.6, 4.2.7). В разделе 4.3 изучается возможность детектирования фазы тополо-

гической сверхпроводисти в проволоке со спин-орбитальной связью Рашбы средства-

ми спин-поляризованной спектроскопии. Для этого предлагается использовать зависи-

мость спиновой поляризации майорановского возбуждения от направления магнитного

поля.

В пятой главе методом ренорм-группы для матрицы плотности (DMRG) иссле-

дуется проблема влияния сильных зарядовых корреляций на реализацию фаз тополо-

гической сверхпроводимости. В разделе 5.1 дается обзор работ, посвященных класси-

фикации топологических фаз и определению структуры майорановских операторов в

системах с межчастичными взаимодействиями. Основы подхода DMRG изложены в

разделе 5.2. Результаты его применения к случаю сверхпроводящей проволоки со спин-

орбитальным взаимодействием Рашбы, зарядовые корреляции в которой описываются

моделью Шубина-Вонсовского, представлены в разделе 5.3. В частности, анализиру-

ются различные сценарии трансформации топологических фаз на основе поведения

энергий возбуждения и гибридизации волновых функций майорановских мод. С це-

лью построения топологических фазовых диаграмм (карт) процедура DMRG обобща-

ется на случай эффективного сильно коррелированного гамильтониана, записанного

с помощью операторов Хаббарда и обсуждающегося в пункте 5.4.1. Сами карты и

особенности их построения, в частности, критерии определения фазовых границ, ана-

лизируются в пункте 5.4.3. Раздел 5.5 посвящен особенностям магнитокалорического

эффекта, позволяющим детектировать майорановские состояния в сверхпроводящей

проволоке с учетом кулоновского отталкивания.

В заключении обобщаются основные результаты диссертационной работы.

Достоверность результатов и апробация работы. Достоверность получен-

ных в диссертации результатов определяется корректностью использования матема-

chap:ClbMBS
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тического аппарата, контролируемостью применяемых приближений, их согласием с

результатами исследований других авторов, а также правильностью предельных пе-

реходов к известным результатам.

Результаты диссертационных исследований докладывались на 32-ой и 33-ой Меж-

дународных зимних школах физиков-теоретиков «Коуровка-2008» и «Коуровка-2010»

(Новоуральск, 2008, 2010), Euro-Asian Symposiums «Trends in Magnetism», EASTMAG-

2010, EASTMAG-2016 (Екатеринбург, 2010; Красноярск, 2016), 36-ом и 37-ом cове-

щаниях по физике низких температур «НТ-36» и «НТ-37» (Санкт-Петербург, 2012;

Казань, 2015), научной сессии НИЯУ МИФИ-2011 (Москва, 2011), Advanced research

workshop "Meso-12"(Черноголовка, 2012), Всероссийских конференциях по физике по-

лупроводников (Санкт-Петербург, 2013; Екатеринбург, 2017; Новосибирск, 2019), меж-

дународном симпозиуме «Нанофизика и наноэлектроника – 2013» (Нижний Новгород,

2013), XX-й Конференции «Сильно коррелированные электронные системы и кван-

товые критические явления» (Троицк, 2013), The European Conference «Physics on

Magnetism 2014» PM’14 (Познань, Польша, 2014), Workshop on Quantum Transport

(Дрезден, Германия, 2015), International Workshops on Localization, Interactions and

Superconductivity (Черноголовка, 2016, 2017, 2018), International Conference on Nanoscience

and Quantum Transport (Киев, Украина, 2016), Workshop on Fundamentals on Quantum

Transport (Триест, Италия, 2017), Modern Trends in Condensed Matter Physics (Чер-

ноголовка, 2019), Conference on Signatures of Topology in Condensed Matter (Триест,

Италия, 2019), XIX-ой Всероссийской конференции «Проблемы физики твердого тела

и высоких давлений» (Сочи, 2020). Представленные результаты докладывались на За-

седании секции «Магнетизм» Научного совета РАН по физике конденсированных сред

в Институте физических проблем им. П.Л. Капицы РАН (Москва, 2009), Сибирском

семинаре по высокотемпературной сверхпроводимости ОКНО (Омск, 2014), конферен-

циях молодых ученых КНЦ СО РАН (Красноярск, 2008, 2009, 2012), а также научных

семинарах и ученых советах Института физики им. Л.В. Киренского СО РАН и т.д.

Публикации. Основные результаты диссертационных исследований опубликова-

ны в 23 научных статьях [1–23].



Глава 1

СПИНОВЫЙ ЭФФЕКТ ФАНО ПРИ

НЕУПРУГОМ ТРАНСПОРТЕ ЧЕРЕЗ

СТРУКТУРЫ АТОМНОГО МАСШТАБА

1.1 Интерференция Фано как проявление связанных

состояний в континууме в мезоскопических систе-

мах

Последние десятилетия связаны со стремительным развитием мезоскопической фи-

зики. Системы, относяшиеся к классу мезоскопических, принято считать промежу-

точным звеном между микроскопическими объектами, такими как атомы и ядра, и

макроскопическими, объемными веществами [24–26]. Характерной особенностью ме-

зоскопических систем является то, что длина фазовой когерентности электронов, lφ,

т.е. расстояние, проходимое электронами без потери информации о фазе волновой

функции, больше, чем размеры системы, L. Во многих случаях фазовая когерент-

ность теряется при неупругом рассеянии на других электронах, магнитных примесях

или фононах. Напротив, акты упругого рассеяния электронов на примесях, расстоя-

ние между которыми называется упругой длинной свободного пробега, l0, обычно не

нарушают фазовую когерентность. Значение lφ быстро увеличивается с уменьшением

температуры, и при L ∼ 1 мкм открытая система становится мезоскопической ниже

14
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100 мК [27].

При таких низких температурах между характерными длинами в мезоскопиче-

ских системах выполняется следующее соотношение [28]

a0 � λF ≤ l0 < L < lφ ≤ lin, (1.1)

где a0 - первый боровский радиус (a0 ≈ 0.5Å); λF - фермиевская длина волны элек-

трона; lin - длина релаксации энергии. Обсудим физический смысл неравенства (1.1).

Первое неравенство слева свидетельствует о том, что в подобных системах пренебрега-

ется взаимодействием транспортируемого электрона с кулоновскими полями ионных

остовов кристаллической решетки. Однако в процессе прохождения через мезоско-

пический образец электрон может претерпевать упругое рассеяние, что следует из

второго и третьего неравенств. Когерентный характер электронного транспорта, об-

суждавшийся выше, постулируется предпоследним неравенством в (1.1). Кроме того,

в мезоскопических системах выпадает из рассмотрения рассеяние, приводящее к дис-

сипации энергии. Данное правило определяется последним неравенством.

Заметим, что неравенство l0 < L не обязательно для установления мезоскопиче-

ского режима. Если оно выполняется, то говорят о диффузионном (или прыжковом)

электронном транспорте, который часто рассматривался на заре мезоскопической фи-

зики. В этом случае сохранение фазовой когерентности приводит к таким особенно-

стям диффузии электронов в средах со случайным потенциалом, как слабая лока-

лизация [29–31], антилокализация [32, 33] и универсальные флуктуации кондактанса

(G = dI/dV , где I - ток в образце, V - разность потенциалов в контактах) [34]. В

конце 1980х годов стало возможным создание полупроводниковых микроструктур с

высокой подвижностью, для которых выполнялось условие l0 > L. Такие системы на-

звали баллистическими. Транспорт в них определяется электронным рассеянием не

на примесях, а границах этой структуры [27].

Одним из эффектов, наблюдаемых в условиях мезоскопического транспорта в низ-

коразмерных системах, является возникновение асимметричных резонансных пиков

Фано [35] в кондактансе. Их появление обусловлено интерференционными процесса-

ми между электронными волнами, относящимися к разным каналам. В свою очередь,

часть из этих каналов соответствует состояниям, сильно связанным с электродами
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(состояния континуума), а часть - состояниям, слабо связанным с электродами (лока-

лизованные состояния). Природа каналов может быть различной: от явления размер-

ного квантования (квантовые проволоки, точки), до присутствия примесей (молекулы,

адатомы).

В 1961 году в работе [35] было приведено теоретическое обоснование асиммет-

ричных резонансных пиков в спектре поглощения гелия. Для этого была рассмот-

рена система, в которой состояние с волновой функцией |φ〉 имеет дискретное зна-

чение энергии Eφ, а остальные состояния |ψE〉 относятся к непрерывному спектру

энергий E (континууму). Важно, что эти два типа состояний взаимодействуют друг

с другом так, что 〈ψE|H|φ〉 = VE, где H - гамильтониан системы. В результате реше-

ния задачи на собственные вектора для такой системы Фано была выведена формула

для сечения рассеяния σ, которая описывает процессы перехода системы (атома) из

некоторого начального состояния |i〉 в конечное возбужденное состояние |ΨE〉. Это

состояние в силу квантовомеханического принципа суперпозиции записывается как

|ΨE〉 = a|φ〉+
∫
dE ′bE′|ψE′〉. Таким образом, формула Фано записывается в виде

σ =
|〈ΨE|T |i〉|2

|〈ψE|T |i〉|2
=

(q + ε)2

1 + ε2
, (1.2)

где T - оператор перехода из начального состояния |i〉 в состояние |ΨE〉 (|ψE〉); ε =

2 [E − Eφ − F (E)] /Γ - ренормированная энергия; F (E) = P.v.
∫
dE ′|VE′ |2/ (E − E ′) -

сдвижка резонансной энергии от дискретного значения Eφ; Γ = 2π|VE|2 - спектраль-

ная ширина состояния |φ〉; q = 1
πV ∗E
〈Φ|T |i〉/〈ψE|T |i〉 - параметр асимметрии; |Φ〉 = |φ〉+

P.v.
∫
dE ′VE′ |ψE′〉/ (E − E ′) - волновая функция |φ〉, модифицированная из-за приме-

шивания состояний континуума. Из формулы (1.2) следует, что для q 6= 0 сечение рас-

сеяния σ характеризуется резонансом σmax = 1+q2 при ε = 1/q (т.е. Emax = Eφ+Γ/(2q))

и минимумом σmin = 0 при ε = −q (т.е. Emin = Eφ−Γ/(2q)), который иногда называют

антирезонансом.

Зависимость сечения рассеяния σ, нормированного на 1+q2, от приведенной энер-

гии ε, отсчитываемой от резонансного значения Eres = Eφ + F , представлена на ри-

сунке 1.1. Из приведенной зависимости видно, что при |q| → ∞, когда переходы в

состояния континуума слабые, кривая σ имеет лоренцеву форму, характерную для
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Рис. 1.1: Сечение рассеяние σ, нормированное на 1 + q2, при различных значениях q. По оси

абсцисс энергия откладывается от резонансного значения Eres = Eφ + F [36].

резонанса Брейта-Вигнера [37], т.к. определяется рассеянием только через дискретное

состояние. Такая же форма пика возникает при рассмотрении взаимодействия двух

или более континуумов с дискретным уровнем. В случае q = 0 имеется только антире-

зонанс. Эта особенность является отличительной для эффекта Фано, она указывает на

деструктивную интерференцию между волнами, соответствующими рассеянию двумя

разными путями - через дискретное (локализованное) состояние и напрямую в состоя-

ние непрерывного спектра. Термин «деструктивная интерференция» указывает на то,

что в результате такого сложения волн происходит подавление рассеяния (σ = 0).

В наноструктурах, где возможно реализовать мезоскопический режим квантово-

го транспорта при низких температурах, резонансные эффекты Фано весьма распро-

странены. В частности, как уже обсуждалось для систем в характерными размерами

L ∼ 1 мкм, например квантовых точек или проволок, транспорт можно считать мезо-

скопическим при температурах ниже 100 мК [27]. Кроме того, вероятность рассеяния

с нарушением фазы можно уменьшить посредством усиления связи структуры с элек-

тродами, между которыми она располагается. Это приводит к уменьшению времени

нахождения электронов внутри квантовой точки и, тем самым, ослабляет некогерент-
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ное рассеяние. Тогда, если имеется несколько каналов, по которым частицы могут

распространяться через структуру, фазовая когерентность делает возможными ин-

терференционные процессы, приводящие к Фано резонансам.

Чтобы понять, откуда возникают эти каналы, рассмотрим прямоугольную кван-

товую точку со сторонами Lx и Ly. Тогда квантовое состояние внутри этой точки

описывается волновым вектором kln = (2πl/Lx, 2πn/Ly), где l, n - положительные

целые числа. Пусть точка располагается между двумя электродами и отделена от них

туннельными барьерами вдоль оси x. Для заданного l состояние (l, 1) среди осталь-

ных (l, n) наиболее сильно связано с электродами, потому что кинетическая энергия

движения электрона вдоль оси x является наибольшей, а эффективная высота потен-

циального барьера, в свою очередь, наименьшая. Следовательно, состояния квантовой

точки разделяются на небольшое число сильно связанных состояний, соответствую-

щих состояниям непрерывного спектра, и большое число слабо связанных состояний

(локализованных) [38,41].

Возникновение эффекта Фано в твердотельных системах сначало было предска-

зано теоретически. В наиболее простом случае, если имеется только два канала и

два контакта [39–41], задача о когерентном транспорте может быть решена аналити-

чески на основе обобщения подхода Фешбаха, в котором рассматривается рассеяние

во взаимодействующих открытом и закрытом каналах [42, 43]. В более общем случае

многозонного мезоскопического образца, связанного с большим числом контактов, вы-

ражение для коэффициента прохождения в форме аналогичной формуле (1.2) может

быть получено на основе S-матрицы рассеяния [41].

С развитием экспериментальных методов стало возможным наблюдение эффекта

Фано на практике [38, 44]. В частности, появившаяся технологическая возможность

создавать нетривиальную архитектуру электродов затвора позволила контролировать

силу взаимодействия контактов истока и стока с квантовой точкой. Как следствие,

удалось наблюдать переход из некогерентного в когерентный режим транспорта.

На рисунке 1.2 приведены зависимости проводимости от напряжения затвора для

различных режимов, переход между которыми осуществлялся с помощью изменения

связи между контактами и квантовой точкой [44]. В случае слабой связи фоновая
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Рис. 1.2: Зависимость проводимости квантовой точки G от напряжения затвора Vg. a). Ре-

жим Фано; b). Промежуточный режим; c). Режим кулоновской блокады. Связь между кон-

тактами и точкой уменьшается от графика a) к графику c). Пунктирные кривые вычислены

по формуле, анлогичной формуле (1.2), с параметрами асимметрии q = −0.03 и −0.99 для

центрального и правого резонансов соответственно [44].

проводимость близка к нулю вследствие отсутствия состояний континуума (см. гра-

фик 1.2c). Мы имеем дело с режимом кулоновской блокады, а пики G соответствуют

энергиям электрического поля затвора, при которых состояния точки с N и N + 1

электронами вырождены. С увеличением связи резкие пики начинают размываться,

что объясняется авторами работы влиянием эффекта Кондо (см. график 1.2b). Нако-

нец, в случае наиболее сильной связи, когда фоновая проводимость достаточно велика,

транспорт становится когерентным и наблюдаются резонансы Фано (см. график 1.2a).

Применение формулы, аналогичной формуле Фано (1.2), с параметрами асимметрии

q = −0.03 и −0.99 позволило довольно точно описать центральный и правый резонан-
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сы.

В ряде работ кроме транспортного пути, включающего саму точку, добавлялась

возможность либо прямого туннелирования между контактами [45], либо транспорта

через рукав (reference arm) [46–48]. Дополнительный путь для прохождения электро-

нов в подобных структурах соответствует состоянию континуума. В результате, даже

в режиме кулоновской блокады удается наблюдать интерфернцию по сценарию Фано.

При этом в геометрии кольца Ааронова-Бома параметр асимметрии q можно контро-

лировать за счет магнитного потока сквозь плоскость устройства [46,47].

Другим распространенным случаем является взаимодействие эффектов Кондо и

Фано. Напомним, что первый заключается в возникновении многочастичного синглет-

ного состояния, образованного локализованным спином (например, спина электрона

на уровне точки или магнитного примесного центра) и электронами контакта, нахо-

дящимися вблизи уровня Ферми [49,50]. Если рассматривать структуру из двух точек

в Т-образной схеме подключения к контактам (когда вторая точка взаимодействует с

резервуарами только через первую), то реализация пика Кондо указывает на наличие

состояния континуума. Это, в свою очередь, создает условия для реализации эффекта

Фано. В результате соответствующий характерный антирезонанс подавляет пик Кондо

(другими словами, возникает антирезонанс Кондо) [51].

В некотором смысле схожий эффект наблюдается в системах, где на поверхность

благородного металла адсорбирован атом переходного металла (Co, Ti, Cr) с лока-

лизованным спиновым моментом (за счет d-электронов), а в роли второго контакта

выступает игла сканирующего туннельного микроскопа [52]. В этом случае два кана-

ла для прохождения электронов в реальном пространстве определяется процессами

прямого туннелирования электронов из иглы в зону проводимости подложки, а также

транспортом через d-орбиталь. Если доминирует последний, то в кондактансе наблю-

дается резонанс при нулевом напряжении (пик Кондо). Если же главный вклад дают

процессы прямого туннелирования (т.е. появляется состояние континуума), то имеет

место антирезонанс Кондо [53,54].

В квазиодномерных проволоках наличие спин-орбитальной связи Рашбы с одной

стороны способно индуцировать связанные состояния, а с другой - приводит к их вза-
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имодействию с состояниями континуума, генерируя резонансы Фано [55]. Резонансы

Фано наблюдаются в транспортных характеристиках полевых транзисторов, где ин-

терферируют электроны, прошедшие через разные атомы легирующей примеси [56,57].

Конфигурационное взаимодействие состояний непрерывного и дискретного спектра

способно существенно влиять не только на транспортные характеристики низкораз-

мерных систем. Например, в магнитных полупроводниковых гетероструктурах, где

локализованные состояния ионов Mn взаимодействуют с континуумом состояний в

квантовой яме, эффект Фано приводит к значительной модификации спектра фото-

люминисценции [58].

Из формулы (1.2) вытекает, что ширина асимметричного пика Фано пропорцио-

нальна интенсивности взаимодействия состояний континуума и дискретного спектра,

т.е. |Emax−Emin| ∼ |VE|2. Следовательно, при малых VE резонанс и антирезонанс будут

располагаться близко друг к другу. Другими словами, возникает долго живущее со-

стояние. Если далее VE → 0, то особенность Фано коллапсирует [59,60], и реализуется

связанное состояние в континууме (ССК) [61, 62]. Появление ССК может быть обу-

словлено как фундаментальными причинами, связанными определенной симметрией

структуры [63], так и случайным обращением в нуль отмеченного взаимодействия VE

при непрерывном изменении параметров [64, 65]. Системы с ССК в идеале обладают

бесконечной добротностью, что делает их привлекательными для оптических прило-

жений: лазеров, фильтров и детекторов [66].

Низкоразмерные системы являются популярными объектами, где распространены

ССК. Это видно уже в структуре, состоящей всего из двух квантовых точек [67,68]. Ее

гамильтониан в простейшем случае без учета спиновых степеней свободы имеет вид:

HD = â+ĥDâ, ĥD =

 ε −t

−t ε

 , â = (a1 a2)T , (1.3)

где a1,2 - операторы уничтожения электронов на уровне 1-ой и 2-ой точке, соответствен-

но; ε - энергия электрона в каждой из точек; t - параметр перескока электрона между

точками. Проводя унитарное преобразование, гамильтониан (1.3) можно переписать в
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представлении молекулярных орбиталей, антисвязанного и связанного состояний, т.е.

HD = f̂+Û ĥDÛ
+f̂ = f̂+

 ε+ t 0

0 ε− t

 f̂ , Û =
1√
2

 1 −1

1 1

 , f̂ = (f+ f−)T .

(1.4)

При параллельном подключении левого и правого контактов к двойной точке их вли-

яние описывается следующим туннельным гамильтонианом:

HT =
∑
k

ĉ+
k

 tL1 tL2

tR1 tR2

 â+ h.c. = (1.5)

=
∑
k

ĉ+
k

 tL1 − tL2 tL1 + tL2

tR1 − tR2 tR1 + tR2

 f̂ + h.c., ĉk = (cLk cRk)
T ,

где cL,Rk - оператор уничтожения электрона с волновым вектором k в левом и правом

контакте, соответственно; tL1,2 (tR1,2) - параметры туннельной связи левого (правого)

контакта с 1-ой и 2-ой точками, соответственно.

Из второго равенства в формуле (1.5) следует, что нарушая симметрию открытой

системы непрерывным изменением параметров туннельного взаимодействия двойной

точки с контактами, можно проследить переход от ситуации, когда антисвязанное со-

стояние есть ССК при симметричном параллельном подключении (tL1 = tL2, tR1 = tR2),

к ситуации, когда оба состояния имеют одинаковое конечное время жизни при после-

довательном подключении (tR1 = tL2 = 0, tL1 = tR2).

В промежуточном случае асимметричного параллельного соединения (tL1 6= tL2,

tR1 6= tR2) резонанс кондактанса, относящийся к антисвязанному состоянию, имеет

вид особенности Фано. Похожая картина наблюдается и при учете фазы Ааронова-

Бома [68,69]. В результате, в сильно асимметричной транспортной геометрии кондак-

танс характеризуется наличием широкого резонанса Брейта-Вигнера и узкого резо-

нанса Фано, подобно эффекту Дикке в оптике [70–72]. Увеличение числа квантовых

точек в структуре приводит к росту числа ССК [73]. Учет многочастичных эффек-

тов также приводит к реализации дополнительных ССК и резонансов Фано [13, 74].

Таким образом, возникновение ССК и эффекта Фано в обсуждаемых системах яв-

ляется естественным следствием их неодномерности в реальном или энергетическом

пространстве [75,76].
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В данной главе мы покажем, что эффект Фано и ССК - это распространные явле-

ния, имеющие место и при изучении когерентного неупругого транспорта через спи-

новые структуры [1–6].

1.2 Теория неупругого рассеяния спин-поляризованного

электрона на спиновой структуре

1.2.1 Гамильтониан в приближении сильной связи

Рассмотрим особенности эффекта Фано и ССК в системе, состоящей из металли-

ческих контактов, между которыми находится устройство. В качестве последнего в

настоящей главе будут анализироваться две спиновые структуры. Первая - это спино-

вый димер, т.е. пара спиновых моментов S1 и S2, связанных обменным антиферромаг-

нитным взаимодействием [1,3,5]. Вторая - одиночный атом со спином S, характеризу-

ющийся анизотропией типа легкая ось [4–6].

В случая, когда в роли устройства выступает спиновый димер, одномерная си-

стема схематически изображена на рисунке 1.3. Будем предполагать, что устройство

находится между металлическими электродами, которые, в свою очередь, соединены с

электронными резервуарами в виде макроскопических металлических контактов. Т.к.

резервуары являются макроскопическими проводниками много большими, чем элек-

троды, то электроны, входящие в резервуар, термализованы и обладают температу-

рой и химическим потенциалом контакта перед их возвращением в устройство. Таким

образом, контакты должны быть безотражательными. Это означает, что электрон, па-

дающий на контакт, будет полностью поглощен и термализован перед его повторным

излучением в устройство.

Дальнейшее описание будет осуществляться в приближении сильной связи. На

протяжении всей цепочки расстояние между узлами подразумевается одинаковым и
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равным a. Гамильтониан системы, представленной на рис. 1.3, имеет следующий вид:

Ĥ = ĤL + ĤR + ĤT + ĤDe + Ĥsf + ĤD + U (n) . (1.6)

Здесь первые два слагаемых - это электронные гамильтонианы левого L и пра-

вого R контактов, которые в представлении вторичного квантования в приближении

сильной связи можно записать как

ĤL =
0∑

σ,n=−∞

[
εLσc

+
nσcnσ + tL

(
c+
nσcn−1,σ + c+

n−1,σcnσ
)]
, (1.7)

ĤR =
+∞∑
σ,n=3

[
εRσc

+
nσcnσ + tR

(
c+
n+1,σcnσ + c+

nσcn+1,σ

)]
, (1.8)

где c+
nσ (cnσ) - оператор рождения (уничтожения) электрона проводимости со спи-

ном σ на узле n контакта α (α = L,R); εασ = εα − geµBHσ, tα - одноэлектронная

спин-зависящая энергия на узле во внешнем магнитном поле H (ge = 2 - g-фактор

электрона, µB - магнетон Бора) и интеграл перескока в контакте α, соответственно.

Ось Oz ориентирована вдоль направления магнитного поля. Третий член описывает

перескоки электронов проводимости между устройством и контактами,

ĤT =
∑
σ

[
tLd
(
c+

1σc0σ + c+
0σc1σ

)
+ tdR

(
c+

3σc2σ + c+
2σc3σ

) ]
, (1.9)

где tLd, tdR - параметры туннельной связи левого и правого электродов с устройством,

соответственно. Четвертое слагаемое в (1.6) описывает подсистему носителей в устрой-

стве,

ĤDe =
2∑

σ,n=1

[
εdσc

+
nσcnσ + td

(
c+

2σc1σ + c+
1σc2σ

)]
, (1.10)

где εdσ = εd − 2µBHσ - одноэлектронная спин-зависящая энергия на узле устройства

во внешнем магнитном поле H; td - параметр перескока между узлами устройства.

Неупругий характер транспорта электронов связан с наличием слагаемого Ĥsf в

общем гамильтониане (1.6), которое отвечает за обменное взаимодействие s − f -типа

между спиновыми моментами электронов проводимости и спинами димера,

Ĥsf =
A

2

2∑
n=1

[(
c+
n↑cn↓S

−
n + c+

n↓cn↑S
+
n

)
+
(
c+
n↑cn↑ − c

+
n↓cn↓

)
Szn

]
, (1.11)
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Рис. 1.3: Схема наноустройства, связанного с металлическими контактами посредством элек-

тродов.

где A - интенсивность s− f -обменного взаимодействия; S+
n , S

−
n , S

z
n - спиновые опера-

торы димера на узле n.

Оператор ĤD в гамильтониане (1.6) описывает обменное взаимодействие между

спиновыми моментами димера, находящихся в устройстве, а также их зеемановскую

энергию в магнитном поле H. В изотропном случае этот оператор записывается в виде

ĤD = I (S1S2)− gµBH (Sz1 + Sz2) , (1.12)

где I - параметр обменного взаимодействия спинов димера; g - g-фактор димера. В

настоящей главе будем предполагать, что g-фактор спиновой атомной структуры, ди-

мера или одиночной магнитной примеси, равен 1, g = 1. Кроме того, в дальнейшем

предполагается, что I > 0. Это означает, что между спиновыми моментами реали-

зуется обменная связь антиферромагнитного типа. Следовательно, при относительно

слабых магнитных полях (gµBH < I) основным состоянием димера является синглет.

Последний член в гамильтониане характеризует потенциальную энергию электро-

нов во внешнем электрическом поле, обусловленном разностью потенциалов на кон-

тактах V . Как известно, вид вольт-амперной характеристики существенно зависит от

конкретного профиля потенциала в области между электродами [77]. Далее, для про-

стоты, мы ограничимся рассмотрением транспортных характеристик в предположе-

нии, что потенциал изменяется линейно вдоль центральной области.
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1.2.2 Стационарные состояния и коэффициент прохождения

Найдем решение задачи о рассеянии спин-поляризованного электрона на спиновом

димере. При записи решений уравнения Шредингера с гамильтонианом (1.6) следует

учитывать изменение состояния спинового димера, индуцируемое воздействием про-

летающего электрона. Анализ s−f -оператора показывает, что слагаемое ∼ σzSz инду-

цируют перевод димера из синглетного состояния D00 в триплетное D10 без изменения

проекции спина у транспортируемого электрона, а слагаемое ∼ σ−S+ приводит к пе-

реводу димера из синглетного состояния D00 в триплетное D11 с одновременным изме-

нением проекции спина у транспортируемого электрона. Поэтому полное гильбертово

пространство представляет собой произведение подпространства для транспортируе-

мого электрона и подпространства спинового димера. В качестве базиса гильбертова

пространства выберем базис состояний, каждое из которых характеризует спиновое

состояние транспортируемого электрона на узле n, а также одно из четырех состоя-

ний спинового димера. С учетом сказанного этот базис будем обозначать посредством

DJJzc
+
nσ|0〉, где DJJz соответствует состоянию спинового димера с суммарным спино-

вым моментом J и проекцией этого момента Jz на ось квантования Oz, |0〉 - вакуумное

состояние, когда в системе не содержится электрона. В выбранных обозначениях че-

тыре состояния димера описываются выражениями

D00 =
1√
2

(|↑↓〉 − |↓↑〉) ,

(1.13)

D10 =
1√
2

(|↑↓〉+ |↓↑〉) , D11 = |↑↑〉 , D1,−1 = |↓↓〉 ,

где использованы дираковские кет-вектора |S1 S2〉. Каждый из этих четырех кет-

векторов описывает состояние, в котором первый спин димера имеет проекцию S1,

а второй - S2.

В соответствии с принятой системой обозначений решение уравнения Шредингера

для случая, когда транспортируемый из левого контакта электрон обладал проекцией

спинового момента σ = +1/2, а спиновый димер находился в синглетном состоянии
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записывается в виде

|ΨL↑〉 =
∑
n

[
wn↑c

+
n↑D00 + un↑c

+
n↑D10 + vn↓c

+
n↓D11

]
|0〉. (1.14)

Примешивание триплетных состояний димера описывается двумя последними слага-

емыми и связано с разобранными выше процессами, индуцируемыми s− f -обменным

взаимодействием электрона с локализованными моментами спинового димера.

Будем считать, что инжектируемый левым контактом электрон обладает волно-

вым вектором kL. Тогда выражения для парциальных амплитуд в левом (n ≤ 0) и

правом (n ≥ 3) контактах можно представить в виде

n ≤ 0 : wn↑ = eikLn + r00e
−ikLn, n ≥ 3 : wn↑ = t00e

ikRn;

un↑ = r10e
−iqLn, un↑ = t10e

iqRn; (1.15)

vn↓ = r11e
−ipLn, vn↓ = t11e

ipRn,

где r00, r10, r11 - амплитуды, возникновение которых связано с процессами отражения

от потенциальной структуры димера, когда последний находится в синглетном и три-

плетном состояниях, соответственно; t00, t10, t11 - амплитуды, описывающие процессы

прохождения электрона, при которых димер остается в синглетном и триплетных со-

стояниях, соответственно; kL ≡ kLa, kR ≡ kRa, qL ≡ qLa, qR ≡ qRa, pL ≡ pLa, pR ≡ pRa

- волновые вектора. Содержание индексов у амплитуд r, t аналогично ранее обсуж-

давшимся индексам для спиновых волновых функций димера. Введенные волновые

вектора связаны с энергией электрона в левом контакте посредством дисперсионных

соотношений

E = εL + U(1) + 2tL cos kL − 2tL(R);

E = εL + U(1) + I + 2tL cos qL − 2tL(R); (1.16)

E = εL + U(1) + I + h+ 2tL cos pL − 2tL(R),

где h = (2− g)µBH. Аналогично для правого контакта выполняются соотношения

E = εR + U(2) + 2tR cos kR − 2tL(R);

E = εR + U(2) + I + 2tR cos qR − 2tL(R); (1.17)

E = εR + U(2) + I + h+ 2tR cos pR − 2tL(R).
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Из записанных соотношений следует, что кинетическая энергия электрона, налетаю-

щего на димер из левого (правого) электрода, изменяется в пределах ширины первой

зоны Бриллюэна W = 4|tL(R)|.

Из уравнения Шредингера, после приравнивания парциальных амплитуд при ор-

тогональных базисных элементах для n = 0, 1, 2, 3, получаем недостающие двенадцать

уравнений (с учетом трех различных спиновых конфигураций системы) на амплитуды

отражения и прохождения, которые приведены ниже,

tL
(
e−ikL + r00e

ikL
)

+ (εL + U(1)− E) (1 + r00) + tLdw1↑ = 0;

tLd (1 + r00) + (εd + U(1)− E)w1↑ +
Au1↑

4
− Av1↓

2
√

2
+ tdw2↑ = 0;

tdw1↑ + (εd + U(2)− E)w2↑ −
Au2↑

4
+
Av2↓

2
√

2
+ tdRt00e

3ikR = 0;

tdRw2↑ + (εR + U(2)− E) t00e
3ikR + tRt00e

4ikR = 0;

tLr10e
iqL + (εL + U(1) + I − E) r10 + tLdu1↑ = 0;

tLdr10 + (εd + U(1) + I − E)u1↑ +
Aw1↑

4
+
Av1↓

2
√

2
+ tdu2↑ = 0; (1.18)

tdu1↑ + (εd + U(2) + I − E)u2↑ −
Aw2↑

4
+
Av2↓

2
√

2
+ tdRt10e

3iqR = 0;

tdRu2↑ + (εR + U(2) + I − E) t10e
3iqR + tRt10e

4iqR = 0;

tLr11e
ik11L + (εL + U(1) + h+ I − E) r11 + tLdv1↓ = 0;

tLdr11 +

(
εd + U(1) + h+ I − A

4
− E

)
v1↓ +

+
A

2
√

2
(u1↑ − w1↑) + tdv2↓ = 0;

tdv1↓ +

(
εd + U(2) + h+ I − A

4
− E

)
v2↓ +

+
A

2
√

2
(u2↑ + w2↑) + tdRt11e

3ipR = 0;

tdRv2↓ + (εR + U(2) + h+ I − E) t11e
3ipR + tRt11e

4ipR = 0;

Для расчета вольт-амперной характеристики необходимо знать решения и в том

случае, когда электрон с проекцией спинового момента σ = +1/2 инжектируется пра-

вым контактом. В этом случае соотношения (1.16), (1.17) остаются в силе, а волновая
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функция системы записывается в виде

|ΨR↑〉 =
∑
n

[
w′n↑c

+
n↑D00 + u′n↑c

+
n↑D10 + v′n↓c

+
n↓D11

]
|0〉, (1.19)

где

n ≤ 0 : w′n↑ = t′00e
−ikLn; n ≥ 3 : w′n↑ = e−ikRn + r′00e

ikRn;

u′n↑ = t′10e
−iqLn; u′n↑ = r′10e

iqRn; (1.20)

v′n↓ = t′11e
−ipLn; v′n↓ = r′11e

ipRn.

Дополнительная система из двенадцати уравнений на коэффициенты r′00, r′10, r′11 и t′00,

t′10, t′11 имеет вид

tLt
′
00e

ikL + (εL + U(1)− E) t′00 + tLdw
′
1↑ = 0;

tLdt
′
00 + (εd + U(1)− E)w′1↑ +

Au′1↑
4
−
Av′1↓

2
√

2
+ tdw

′
2↑ = 0;

tdw
′
1↑ + (εd + U(2)− E)w′2↑ −

Au′2↑
4

+
Av′2↓

2
√

2
+

+tdR
(
e−3ikR + r′00e

3ikR
)

= 0;

tdRw
′
2↑ + (εR + U(2)− E)

(
e−3ikR + r′00e

3ikR
)

+ tR
(
e−4ikR + r′00e

4ikR
)

= 0;

tLt
′
10e

iqL + (εL + U(1) + I − E) t′10 + tLdu
′
1↑ = 0;

tLdt
′
10 + (εd + U(1) + I − E)u′1↑ +

Aw′1↑
4

+
Av′1↓

2
√

2
+ tdu

′
2↑ = 0;

tdu
′
1↑ + (εd + U(2) + I − E)u′2↑ −

Aw′2↑
4

+
Av′2↓

2
√

2
+ tdRr

′
10e

3iqR = 0;

tdRu
′
2↑ + (εR + U(2) + I − E) r′10e

3iqR + tRr
′
10e

4iqR = 0; (1.21)

tLt
′
11e

ipL + (εL + U(1) + h+ I − E) t′11 + tLdv
′
1↓ = 0;

tLdt
′
11 +

(
εd + U(1) + h+ I − A

4
− E

)
v′1↓ +

+
A

2
√

2

(
u′1↑ − w′1↑

)
+ tdv

′
2↓ = 0;

tdv
′
1↓ +

(
εd + U(2) + h+ I − A

4
− E

)
v′2↓ +

+
A

2
√

2

(
u′2↑ + w′2↑

)
+ tdRr

′
11e

3ipR = 0;

tdRv
′
2↓ + (εR + U(2) + h+ I − E) r′11e

3ipR + tRr
′
11e

4ipR = 0;
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В выражениях (1.16), (1.17), (1.18), (1.21) проведена ренормировка энергии E → E −

2tL(R) + 3I/4 + µBH.

Следует подчеркнуть, что дальнейшее рассмотрение будет ограничено изучением

одномодового режима. Под этим понимается ситуация, когда в левом (правом) элек-

троде налетающий на устройство электрон для заданного значения энергии описывает-

ся состоянием только с одним фиксированным значением волнового вектора kL (kR).

Вместе с тем для отраженных от устройства волн, а также для прошедших через

устройство волн примешиваются состояния с другими значениями волновых векторов.

Это связано с наличием внутренних степеней свободы у димерного устройства. Из-за

s − f -обменной связи внутренние степени свободы участвуют в процессе рассеяния и

индуцируют дополнительные состояния всей системы в целом. Таким образом, при-

сутствие нескольких подзон в энергетическом спектре электронов для всей системы,

отличающихся значениями квантовых чисел полного спинового момента димера ĴD и

его проекции ĴDz, вызвано отмеченным s−f -взаимодействием. В этом состоит одно из

отличий от распространенных мезоскопических систем, в которых многомодовый ре-

жим квантовых проволок, образующих электроды, связан с учетом пространственного

квантования [28].

Решение полученных систем уравнений позволяет найти амплитуды отражения и

прохождения. Для определения коэффициентов отражения R и прохождения T вос-

пользуемся квазиклассическими выражениями для плотностей падающего jinc, отра-

женного jref и прошедшего jtr потоков

jinc =
1

~
∂E

∂kL
,

jtr =
1

~
[ ∂E
∂kR
|t00|2 +

∂E

∂qR
|t10|2 +

∂E

∂pR
|t11|2

]
, (1.22)

jref =
1

~
[ ∂E
∂kL
|r00|2 +

∂E

∂qL
|r10|2 +

∂E

∂pL
|r11|2

]
.

Как известно коэффициент прохождения T определяется через отношение плотно-

сти прошедшего потока вероятности к плотности падающего потока вероятности T =
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|jtr|/|jinc| [78]. Соответственно этому, получаем

T =


T00 + T10 + T11, 0 < kR, qR, pR < π;

T00 + T10, 0 < kR, qR < π;

T00, 0 < kR < π,

(1.23)

где

T00 =
|tR|
|tL|

sin kR
sin kL

|t00|2, T10 =
|tR|
|tL|

sin qR
sin kL

|t10|2, T11 =
|tR|
|tL|

sin pR
sin kL

|t11|2 − (1.24)

парциальные вклады в общих коэффициент прохождения T от состояний, в которых

димер имеет синглетную или триплетные спиновые конфигурации, соответственно.

Коэффициент отражения R = |jref |/|jinc| определяется выражением
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T
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Рис. 1.4: Зависимость общего коэффициента прохождения T и его парциальных компонент

T00, T10 и T11 от энергии налетающего электрона для параметров εL = εd = εR = 0, tL = tR =

−0.05, tLd = tdR = −0.125, td = −0.1875, h = 0, I = 0.25, A = 0.75, V = 0.

R =


R00 +R10 +R11, 0 < kL, qL, pL < π;

R00 +R10, 0 < kL, qL < π;

R00, 0 < kL < π,

(1.25)
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где

R00 = |r00|2, R10 =
sin qL
sin kL

|r10|2, R11 =
sin pL
sin kL

|r11|2. (1.26)

Число неравных нулю парциальных вкладов соответствует числу решений дисперсион-

ных уравнений для волновых векторов, лежащих в пределах первой зоны Бриллюэна.

Величины R и T удовлетворяют закону сохранения полной вероятности, т.е. R+T = 1.

1.2.3 Общие свойства коэффициента прохождения через спи-

новый димер

Характерное поведение коэффициента прохождения T (E) и его парциальных со-

ставляющих T00 = T00(E), T10 = T10(E), T11 = T11(E) при изменении энергии входящих

электронов из левого электрода представлено на рисунке 1.4. Здесь и далее в текущей

главе все энергетические величины измеряются в единицах ширины зоны W .

На графике выделяются две области, где зависимости от энергии этих величин су-

щественно отличаются. В области E < 0.25 полный коэффициент прохождения опре-

деляется только теми процессами, при которых не происходят переходы димера в три-

плетные состояния. При E > 0.25 происходит включение процессов, приводящих к

возбуждению димера в триплетные состояния. Поэтому полный коэффициент T фор-

мируется с учетом вкладов от возбужденных состояний всей системы (штриховая и

штрих-пунктирная кривые на рис.1.4).

В области низких энергий, когда электроны рассеиваются на потенциальном про-

филе димера, находящимся в основном синглетном состоянии, включение магнитного

поля может привести к возникновению дополнительных резонансных пиков, как это

показано на вкладке к рис. 1.5. В представленном случае продемонстрировано появ-

ление такого резонанса в магнитном поле, когда одноэлектронная энергия на узлах

устройства εd отлична от аналогичного параметра электродов εL и εR. Качественно

схожая ситуация имеет место и при других значениях параметров системы. Пик при

E ' 0.375 соответствует правому пику на рисунке 1.4 (E ' 0.875), который смещается

влево при увеличении модуля εd.
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Рис. 1.5: Зависимость общего коэффициента прохождения T и его парциальных компонент

T00, T10 и T11 от энергии налетающего электрона для параметров tL = tR = −0.05 эВ, tLd =

tdR = −0.125, td = −0.1875, h = 1.25×10−3, I = 0.25, A = 0.75, εL = εR = 0, εd = −0.45, g = 1,

V = 0. На вкладке: индуцирование магнитным полем пика резонансного прохождения.

Включение электрического поля смещения, как видно из рисунка 1.6, вызывает

заметные изменения величины этих пиков. При построении рисунка 1.6 считалось,

что к правому контакту приложено электрическое напряжение так, что −eV = U(2)−

U(1). Поэтому µR = µL − eV , где µR и µL - электрохимические потенциалы левого и

правого контактов, соответственно. Отмеченное предположение будет использоваться

в дальнейшем при расчете вольт-амперных характеристик.

Изменяя параметры системы, можно добиться возникновения запрещенной зоны

по энергии (энергетический диапазон 0.45 < E < 0.65 на рисунке 1.7a) для электронов

в правом контакте. Соответственно, электроны, падающие на димер из левого контакта

и имеющие энергии из данного диапазона, испытывают полное отражение (см. рис.

1.7b).
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Рис. 1.6: Зависимость величины пика, наведенного магнитным полем, Tind от энергии элек-

трического поля смещения для параметров tL = tR = −0.05 эВ, tLd = tdR = −0.125,

td = −0.1875, h = 1.25× 10−3, I = 0.5, A = 0.75, εL = εR = 0.25, εd = 3.

Рис. 1.7: Зонная структура (a) и зависимость общего коэффициента прохождения T и его

парциальных компонент T00, T10 и T11 от энергии налетающего электрона (b) для параметров

tL = −0.05 эВ, tR = −0.125, tLd = td = tdR = −0.0625, h = 0.025, I = 0.75, A = 0.75,εL = 0.125,

εd = −0.1875, εR = −0.25, V = 0.
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1.2.4 Вольт-амперная характеристика и ее особенности

Учитывая, что электронная плотность, связанная с одним k-состоянием в провод-

нике длинной L равна 1/L, получим, что в квазиклассическом приближении ток ILR,

переносимый состоянием рассеяния (1.14), определяется выражением

ILR =
e

L

∑
m

∑
k

1

~

(
∂E

∂k

)
k=km

Tm(E)fL(E), (1.27)

где fL(E) ≡ f(E − µL) - фермиевская функция распределения электронов; m =

00, 10, 11; k00 ≡ kR, k10 ≡ qR, k11 ≡ pR. Переходя от суммирования по квазиимпуль-

су к интегрированию по энергии, получаем

ILR =
e

h

∑
m

∫
dE Tm(E)fL(E). (1.28)

Ток, переносимый состояниями (1.19) можно записать аналогично ILR, а именно

IRL =
e

h

∑
m

∫
dE T ′m(E)fR(E), (1.29)

где fR(E) ≡ f(E−µR), T ′m - парциальные коэффициенты прохождения для электрона,

падающего на устройство из правого электрода, которые определяются следующими

выражениями

T ′00 =
|tL|
|tR|

sin kL
sin kR

|t′00|2, T ′10 =
|tL|
|tR|

sin qL
sin kR

|t′10|2, T ′11 =
|tL|
|tR|

sin pL
sin kR

|t′11|2. (1.30)

Результирующий ток определяется выражением

I = ILR − IRL =
e

h

∑
m

∫
dE
[
Tm(E)fL(E)− T ′m(E)fR(E)

]
, (1.31)

которое эквивалентно формуле, получаемой в рамках формализма Ландауэра-Бюттикера

[79–81]. Этот подход к описанию квантового транспорта в мезоскопических системах

основан на нахождении унитарной S-матрицы [82], имеющей следующий блочный вид

S =

 ρ τ ′

τ ρ′

 (1.32)
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Матричный элемент ρn,m (ρ′n,m) блока ρ (ρ′) представляет собой амплитуду рассеяния

электрона из канала m в канал n левого (правого) электрода. В свою очередь матрич-

ный элемент τn,m (τ ′n,m) блока τ (τ ′) представляет собой амплитуду рассеяния элек-

трона из канала m левого (правого) электрода в канал n правого (левого) электрода.

Для устройства, соединенного с контактами посредством двух трехмодовых квантовых

проволок, формула тока, переносимого тремя состояниями рассеяния, имеет вид

I =
e

h

3∑
m=1

∫
dE
[(
|τ1m|2 + |τ2m|2 + |τ3m|2

)
fL(E)−

−
(
|τ ′1m|2 + |τ ′2m|2 + |τ ′3m|2

)
fR(E)

]
= (1.33)

=
e

h

3∑
m=1

∫
dE
(
|τ1m|2 + |τ2m|2 + |τ3m|2

) [
fL(E)− fR(E)

]
.

В формуле (1.33) предполагается, что электронные волны входят в центральную мезо-

скопическую область независимо по трем каналам, и Tr[τ †τ ] = Tr[τ ′†τ ′] [28]. Следова-

тельно, в наиболее простом случае, когда левая и правая квантовые проволоки имеют

по одной моде, имеем |τ1,1|2 = |τ ′1,1|2. Такая ситуация реализуется в низкоэнергетиче-

ской области в задаче о транспорте через спиновый димер.

Рассмотрим случай малых напряжений. В этом случае, раскладывая функции

распределения в ряд Тейлора в окрестности химического потенциала µ с точностью

до линейных членов, получим

I (VL, VR) =
e2

h

∫
dETr

[
τ † (E) τ (E)

] (
−∂nF (E − µ)

∂E

)
(VL − VR) , (1.34)

где учитывалось, что U (1) = eVL, U (2) = eVR. Далее, дифференциальная проводи-

мость системы имеет вид

G (µ, T ) =
I

VL − VR
=
e2

h

∫
dETr

[
τ † (E) τ (E)

] (
−∂nF (E − µ)

∂E

)
, (1.35)

При низких температурах приближенно выполняется равенство−∂nF (E−µ)
∂E

≈ δ (E − µ),

тогда

G (EF , 0) =
e2

h
Tr
[
τ † (µ) τ (µ)

]
=
e2

h

∑
m

Tm (µ) . (1.36)

Формула (1.36) была получена Ландауэром [79,80].

Из приведенной терминологии для S-матрицы следует, что в рассматриваемой за-

даче мы определяем только матричные элементы первых столбцов матриц отражения
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r, r′ и прохождения t, t′ (т.е. значение m = 1 соответствует m = 00 в наших обозначе-

ниях). В свою очередь, связь, например, между амплитудами rn,1, tn,1 и аналогичными

элементами ρn,1 и τn,1 унитарной S-матрицы задается в виде [82]

ρn,1 =

√
vmL
v00L

rn,1, τn,1 =

√
vmR
v00L

tn,1, (1.37)

где n = 1, 2, 3; vmL(R) - скорость электрона в левом (правом) электроде, когда спиновый

димер находится в состоянии m.

Рис. 1.8: (a) Вольт-амперная характеристика и (b) дифференциальная проводимость спи-

нового димера, вычисленная для параметров εL = εd = εR = 0, tL = tR = −0.05 эВ,

tLd = tdR = −0.125, td = −0.25, h = 0.025, I = 0.375, A = 0.625, T ' 30 K при двух зна-

чениях энергии Ферми контактов.

Таким образом, электронный транспорт в рассматриваемой нами одномерной це-

почке можно интерпретировать как транспорт по трем эффективным каналам, воз-

никающим благодаря наличию возбужденных состояний спинового димера. В каждом

канале электроны проводимости имеют свою проекцию спиновых моментов: в двух

из них спины поляризованы по магнитному полю, а в третьем противоположно. При

этом контактами инжектируются только спин-поляризованные электроны со спином

1/2, когда димер находится в синглетном состоянии.

Типичная вольт-амперная характеристика (ВАХ) и дифференциальная проводи-

мость G (V ) = dI/dV устройства (в единицах кванта проводимости G0 = e2/h), ис-

пользующего спиновый димер в качестве активного элемента, расположенного между
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металлическими электродами, изображены на рисунках 1.8a и 1.8b, соответственно.

Из вида представленных зависимостей следует, что увеличение энергии Ферми в ле-

вом контакте приводит к качественному изменению ВАХ. При малом значении EF ,

когда в транспорте принимают участие только низкоэнергетические электроны, ВАХ

содержит участки с отрицательной дифференциальной проводимостью. Это проис-

ходит в режиме, когда триплетные состояния димера не возбуждаются и неупругие

процессы не включены. В случае больших значений энергии Ферми, когда энергия

электронов достаточна для перевода димеров в возбужденные состояния и транспорт

становится неупругим, области с отрицательной дифференциальной проводимостью в

ВАХ исчезают. При этом с хорошей степенью точности получающаяся ВАХ соответ-

ствует закону Ома.

1.3 Эффект Фано при транспорте электрона через

одиночную магнитную примесь

1.3.1 Рассеяние на одиночной анизотропной магнитной приме-

си

Чтобы детально исселовать особенности эффекта Фано, для начала обратимся к

наиболее простой ситуации, когда между электродами располагается всего один спи-

новый момент S (примесь), обладающий анизотропией типа легкая ось [4–6]. Тогда

гамильтониан системы записывается схожим с (1.6) образом с той лишь разницей, что

область устройства включает только один узел, а гамильтониан спиновой структуры,

ĤD, имеет вид

ĤD = D (Sz)2 − gµBHSz, (1.38)

где D > 0 - параметр анизотропии; g - g-фактор Ланде примеси. Таким образом, как

следует из (1.38), магнитная примесь имеет набор энергетических уровней, классифи-

цируемых по проекции ее спина, Sz. При D > gµBH синглетное состояние (Sz = 0), χ0,

является основным состоянием примеси. Тогда, аналогично (1.14) можно представить
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решение уравнения Шредингера в виде

|ΨL↑〉 =
∑
n

[
wnc

+
n↑χ0 + unc

+
n↓χ1

]
|0〉. (1.39)

При записи (1.39) предполагается, что электрон с проекцией спина 1/2 инжектируется

левым контактом, когда примесь находится в основном синглетном состоянии. Спин-

флип процессы инициируют переход примеси в возбужденное состояние χ1 с проекцией

спинового момента Sz = 1; |0〉 - вакуумное состояние для фермионной подсистемы.

Выражения на парциальные амплитуды записываются как

n ≤ 0 : wn = eikn + r0e
−ikn, n ≥ 2 : wn = t0e

ikn;

un = r1e
−iqn, un = t1e

iqn, (1.40)

где r0 (t0), r1 (t1) - амплитуды отражения (прохождения), когда примесь находится в

основном и возбужденном состояниях, соответственно. Волновые вектора k, q удовле-

творяют следующим дисперсионным соотношениям

E = (1− cos k) /2, E = D + h+ (1− cos q) /2, (1.41)

где h = (2− g)µBH. Здесь и в дальнейшем все энергетические величины измеряются в

единицах ширины зоныW = 4|t|. При записи соотношений (1.41) проведено изменение

отсчета энергии электрона на величину −1/2 − µBH. Кроме того, чтобы упростить

дальнейшие аналитические выкладки, будем предполагать электроды идентичными,

т.е. tL = tR = t, tLd = tdR = tT и εL = εR = 0. При этом, поскольку в условиях

эксперимента электронные уровни в устройстве могут управляться полем затвора, то

εd 6= 0.

В результате решения уравнения Шредингера для случая t 6= tT получим систему

уравнений на амплитуды прохождения, Ât̂ = b̂, где

Â =

 (E − εk) eik − A√
2
eiq

− A√
2
eik

(
E − εq + A

2

)
eiq

 , t̂ =
(
t0, t1

)T
, b̂ =

(
iτ2 sin keik

2
, 0

)T
,

εk = εk1 + iεk2, εk1 = εd +
1

2

(
1− τ 2 cos k

)
, εk2 = −1

2
τ 2 sin k, τ = tT/t, (1.42)

εq = εd +D + h+
1

2

(
1− τ 2eiq

)
.
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Тогда, коэффициент туннельного прохождения через магнитную примесь в низ-

коэнергетическом режиме, E < D + h, записывается как,

T =| t0 |2=
ε2
k2

(
E − εq + A

2

)2

ε2
k2

(
E − εq + A

2

)2
+
{

(E − εk1)
(
E − εq + A

2

)
− A2

2

}2 . (1.43)

Из (1.43) следует, что при τ 6= 1 или εd 6= 0 можно наблюдать как резонансное про-

хождение (T = 1), так и резонансное отражение (T = 0) (см. рис. 1.9a). Если же τ = 1

и εd = 0, то возможно только полное отражение (см. рис. 1.9b).

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
E, W

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

T

(a)
T

T
0

T
1

.
A 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

E, W

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1

T

(b)

.B

Рис. 1.9: Зависимость коэффициента прохождения через одиночную магнитную примесь от

энергии налетающего электрона при (a) A = D = 0.25, εd = −0.4, τ = 0.5; (b) A = 0.5,

D = 0.25, εd = 0, τ = 1. Точки ‘A’ и ‘B’ отвечают решениям уравнения Re{z}−E = 0 на рис.

1.10a. Другие параметры: t = −1 эВ, g = 1, h = 0.01.

Наличие антирезонанса в обоих случаях указывает на реализацию эффекта Фано.

Действительно, в низкоэнергетической области в системе присутствуют два типа со-

стояний. К первому классу относится состояние непрерывного спектра (континуума)

описываемое плоской волной eikn, при этом примесь находится в основном синглет-

ном состоянии. Второй тип - локализованное в пределах устройства состояние, когда

примесь имеет проекцию спина Sz = 1. Оно определяются волновой функцией с за-

тухающей экспонентой, т.к. Re (q) = 0. В такой ситуации логично предположить, что

отмеченные резонансные особенности в системе связаны именно с интерференцион-

ными процессами между волнами, соответствующими локализованному состоянию и

состоянию континуума. Подобная трактовка была впервые предложена Фано для объ-

яснения асимметричных резонансов в спектре возбуждения гелия. Он показал, что
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асимметричный резонанс интерференционной природы может возникнуть при конфи-

гурационном взаимодействии между состояниями континуума и состояниями дискрет-

ного спектра [35]. При этом основной чертой резонансов Фано является возможность

именно полного отражения от дефекта, характеризующегося некоторым дискретным

состоянием [36]. В нашем случае выражение на энергию антирезонанса имеет следую-

щий вид,

Eares =
1

2
+D + h+ εd −

A

2
+ τ 2

√
(A− 2εd)

2 + 2τ 2 − 1 + 2εd − A
2 (1− 2τ 2)

. (1.44)

На практике, когда τ � 1, а также A� 1 (в энергетических единицах A ∼ 1 мэВ [83]),

подкоренное выражение в (1.44) становится отрицательным, если εd = 0. Таким об-

разом, электрическое поле затвора позволяет вывести значения резонансных энергий

Фано в действительную область в туннельном режиме и может послужить эффек-

тивным механизмом для наблюдения эффекта Фано в экспериментальных условиях,

поскольку в эксперименте значения εd ∼ 1 эВ [44].

1.3.2 Эффективный гамильтониан устройства с анизотропной

магнитной примесью

Как отмечалось во введении этой главы, явление интерференции Фано тесно свя-

зано с присутствием связанных состояний в континууме (ССК) в системе. Фактиче-

ски, ширина асимметричного пика или антирезонанса (если параметр асимметрии ра-

вен нулю, см. рис. 1.1) обратно пропорциональна времени жизни дискретного уровня,

которое становится конечным из-за взаимодействия с континуумом. Следовательно,

исчезновение (коллапс) резонанса Фано при некотором сочетании параметров сигна-

лизирует о реализации ССК [59, 60]. Для поиска условий, при которых возникают

ССК, удобно воспользоваться методологией эффективного гамильтониан, Ĥeff , кото-

рый описывает структуру (устройство), взаимодействующую с окружением. Вслед-

ствие этого взаимодействия такой гамильтониан является неэрмитовым.

Чтобы найти Ĥeff в рассматриваемом случае, воспользуемся соотношениями t0 =
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τe−ikw1, t1 = τe−iqu1. Тогда, ранее введенную систему Ât̂ = b̂ можно переписать сле-

дующим образом [77,82]:

|Ψdev〉 = τĜr |φL〉 , Ĝr =
(
E · Î − Ĥeff

)−1

, Ĥeff = ĤDe + ĤD + Σ̂r, |φL〉 = b̂/τ 2. (1.45)

Первое равенство в (1.45) является формальной записью решения уравнения Шредин-

гера для открытой системы "устройство (электронный уровень и магнитная примесь)

+ электроды". Другими словами, волновая функция устройства |Ψdev〉 = (w1 u1)T

определяется действием оператора запаздывающей одночастичной функции Грина,

Ĝr, на волновую функцию возмущения |φL〉, которое представляет собой электрон со

спином ↑, налетающий из левого электрода. Как видно из определения Ĝr, влияние

контактов на устройство описывается матрицей запаздывающей собственно-энергетической

функции, Σ̂r. Именно это слагаемое приводит к неэрмитовости искомого эффективного

гамильтониана,

Ĥeff =

 εk
A√
2

A√
2

εq − A
2

 , Σ̂r = Σ̂r
L + Σ̂r

R = −τ
2

2
diag

(
eik, eiq

)
. (1.46)

Собственные энергии и собственные вектора Ĥeff равны

z1,2 =
1

2

1 +D1 + 2εd −
τ 2

2

(
eik + eiq

)
±

√[
D1 +

τ 2

2
(eik − eiq)

]2

+ 2A2

 , (1.47)

|1)R =
1

Z

 A/
√

2

(z1 − εk)

 , |2)R =
1

Z

 − (z1 − εk)

A/
√

2

 , |1)L = |1)∗R , |2)L = |2)∗R ,

где Z =

√(
A/
√

2
)2 − (z1 − εk)

(
z2 − εq + A

2

)
, D1 = D + h− A

2
. Наличие пары собствен-

ных векторов (биортогональный базис) |i)L,R для каждого собственного значения zi

является естественным следствием неэрмитовости эффективного гамильтониана. В ре-

зультате имеем два неэквивалентных уравнения Шредингера [84,85]: Ĥeff |i)R = zi |i)R
и (i|L Ĥeff = (i|L zi.

На рисунке 1.10 представлено поведение реальных и мнимых частей собственных

энергий, z1,2, эффективного гамильтониана устройства, содержащего анизотропную

магнитную примесь. Известно, что действительные части позволяют найти положе-

ния резонансов Фано, исходя из решения уравнения Re {z (E0)} − E0 = 0. Другими
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Рис. 1.10: Поведение реальных и мнимых частей собственных энергий, z1,2, эффективного

гамильтониана устройства, содержащего анизотропную магнитную примесь. (a) Re {z} − E;

(b) −2Im {z}. Сплошные (штриховые) кривые построены для параметров рис. 1.9a (1.9b).

словами, такая особенность в коэффициенте прохождения возникает, когда энергия

транспортируемой частицы совпадает с уровнем энергии устройства. Такие решения

для случаев τ 6= 1, εd 6= 0 и τ = 1, εd = 0 обозначены на рис. 1.10a точками ‘A’ и

‘B’, соотвественно. Из сравнения с рис. 1.9 следует, что в первом случает E0 распола-

гается между минимумом и максимумом, указывая на то, что при прохождении этого

значения фаза волновой функции системы меняется на π [35]. При τ = 1, εd = 0 точка

‘B’ совпадает с энергией антирезонанса Фано. Кроме того, исходя из рис. 1.10a, b, в

этой ситуации z1 = z2. Решая уравнение Re {z} − E = 0, получаем значение EFano в

точке ‘B’, которое совпадает с Eares (τ = 1, εd = 0), определяемой формулой (1.44),

EB
0 =

1

2
+D + h− 1

2

√
A2 + 1 = Eares (τ = 1, εd = 0) . (1.48)

В свою очередь, мнимые части собственных значений Ĥeff определяют ширины

резонансов, γ0 = −2Im {z (E0)}. В низкоэнергетической области, E < D + h, мнимые

части собственных энергий эффективного гамильтониана равны

Im {z1,2} = −1

4

[
τ 2 sin k ∓

√
τ 4 sin2 k − 1

4
(B1 −B2)2

]
, (1.49)

где B1,2 =

√(
2
√

2A± τ 2 sin k
)2

+ (2D1 + τ 2 cos k − τ 2eiq)2. Из (1.49) вытекает, что ССК

возникает только в тривиальных случаях τ = 0 или k = 0. Последняя ситуация хорошо

видна на рис. 1.10b. Напомним, что коэффициент прохождения (1.43) может быть
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также получен, основываясь на собственных энергиях и собственных векторах Ĥeff

(1.47) [76,84,85].

Знание одночастичной функции Грина (1.45) также позволяет представить коэф-

фициент прохождения в низкоэнергетической области в виде, аналогичном формуле

Фано (1.2). В результате удается получить параметр асимметрии, q, который определя-

ет форму резонансного пика. Чтобы решить эту задачу, запишем Ĝr (E) в окрестности

резонансной энергии Re{zi} = E0 следующим образом [86,87]:

Ĝr (E) = Ĝr
0 (E) + Ĝr

1 (E) ≈ Ĝr
0 (E0) + Ĝr

1 (E) , (1.50)

где слагаемое Ĝr
0 (E0) = Ĝr (E0)−Ĝr

1 (E0) =
(
E0 · Î − Ĥeff (E0)

)−1

−Ĝr
1 (E0) - медленно

меняющаяся в области E = E0 компонента; Ĝr
1 (E) - компонента, быстро меняющаяся

в окрестности E = E0. При записи (1.50) предполагалось, что резонансы не перекры-

ваются, т.е. |Re{z1} − Re{z2}| � |γ1,2|. Второе слагаемое в выражении (1.50) удобно

определить с помощью известных собственных векторов Ĥeff и Ĥ+
eff [82], а именно:

Ĝr
1 (E) ≈ |i)0 (i|0

E − zi
, (1.51)

где |i)0 = |i)R, (i|L = (i|0 при E = E0. Используя формулы (1.47), получаем

[
Ĝr

0

]
1,1

=

[
(z0

1 − ε0
k)
(
z0

2 − ε0
q

)
− A2

2

]
iγ0 +

[
(E0 − ε0

k)
(
E0 − ε0

q

)
− A2

2

]
A2

2

iγ0

[
(z0

1 − ε0
k)
(
z0

2 − ε0
q

)
− A2

2

] [
(E0 − ε0

k)
(
E0 − ε0

q

)
− A2

2

] ≡ gr0F · iγ0,[
Ĝr

1

]
1,1

=
A2/2

A2/2− (z0
1 − ε0

k)
(
z0

2 − ε0
q

) · 1

E − E0 + iγ0

≡ gr1F ·
iγ0

E − E0 + iγ0

(1.52)

где z0
i = zi (E = E0), ε0

k,q = εk,q (E = E0).

Учитывая, что матрицы уширения уровней устройства за счет связи с левым и

правым контактами определяются как Γ̂L,R = −2Im{Σ̂r
L,R}, коэффициент прохожде-

ния (1.43) на языке функций Грина выражается в известном виде [82]:

T (E) = Tr

[
Γ̂L (E) Ĝr (E) Γ̂R (E)

(
Ĝr (E)

)+
]
≈ (1.53)

≈ Tr

[
Γ̂LĜ

r
0Γ̂R

(
Ĝr

0

)+
]

+ Tr

[
Γ̂LĜ

r
0Γ̂R

(
Ĝr

1

)+
]

+

+Tr

[
Γ̂LĜ

r
1Γ̂R

(
Ĝr

0

)+
]

+ Tr

[
Γ̂LĜ

r
1Γ̂R

(
Ĝr

1

)+
]

= T00 + T01 + T10 + T11,
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Рис. 1.11: Сравнение точного (1.43) и приближенного 1.11 решений для коэффициента про-

хождения в низкоэнергетической области. Параметры: D = 0.25, A = 0.1, εd = −0.5, τ = 0.5.

где Γ̂L,R = Γ̂L,R (E = E0). Принимая во внимание определения (1.46), имеем Γ̂L,R =

Γ̂+
L,R. Как следствие, T10 = T+

01, T11 = T+
11.

Пользуясь найденными матричными элементами (1.52), для дальнейшего вывода

удобно представить слагаемые в последнем равенстве формулы (1.53) как

T00 =
τ 4

4
γ2

0 |gr0F |2 sin2 k0, Im{T00} = 0;

T01 = iγ0
τ 4

4
gr0Fg

a
1F sin2 k0 ·

−iγ0

E − E0 − iγ0

≡ T̃01 ·
−iγ0

E − E0 − iγ0

; (1.54)

T11 =
τ 4

4
|gr1F |2 sin2 k0 ·

γ2
0

(E − E0)2 + γ2
0

≡ T̃11 ·
γ2

0

(E − E0)2 + γ2
0

;

где k0 = k (E = E0), ga1F = (gr1F )∗.

Таким образом, после ряда преобразований выражение, описывающее коэффици-

ент прохождения в области асимметричного резонанса, принимает искомую форму:

T (E) ≈ TF = T00
|ε+ q|2

1 + ε2
, q =

Im{T̃01}
T00

+i

√√√√1 +
2Re{T̃01}+ T̃11

T00

−

(
Im{T̃01}
T00

)2

, (1.55)
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где ε = E−E0

γ0
. На рисунке 1.11 представлено сравнение точного решения (1.43) и при-

ближенной формулы (1.55) в низкоэнергетической области. Видно, что в окрестности

особенности Фано имеется приемлемое согласие.

1.4 Эффект Фано при транспорте электрона через

спиновый димер

1.4.1 Геометрия сканирующей микроскопии

При обсуждении общих свойств коэффициента прохождения через спиновый ди-

мер в пункте 1.2.3 отмечалось, что магнитное поле индуцирует дополнительные ре-

зонансные особенности. Причем этот эффект имеет место в области низких энергий

транспортируемой частицы, когда вероятность нахождения димера в возбужденных

триплетных состояниях стремится к нулю. В данном и следующем параграфах мы

покажем, что этот эффект определяется присутствием ССК. Для начала обратим-

ся к более простому с теоретической точки зрения случаю, когда транспортируемый

электрон рассеивается только на одном спиновом моменте димера. На практике такая

ситуация может иметь место, например, при сканирующей туннельной микроскопии

магнитных комплексов атомного масштаба [88,89].

I). Коэффициент прохождения для случая s− f-взаимодействия гейзенбер-

говского вида

При рассмотрении особенностей квантового транспорта через димер будем поль-

зоваться теми же предположениями относительно параметров перескока и одноэлек-

тронных энергий, что и в предыдущем параграфе. Тогда, решая задачу рассеяния

с использованием волновой функции (1.14) и приравнивая парциальные амплитуды

при ортогональных базисных элементах, получаем систему уравнений на амплитуды
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прохождения

(
E · Î − Ĥeff

)
·


eikt00

eiqt10

eipt11

 =


iτ2 sin keik

2

0

0

 , (1.56)

В (1.56) матрица эффективного гамильтониана имеет вид

Ĥeff =


εk A/4 −

√
2A/4

A/4 εq
√

2A/4

−
√

2A/4
√

2A/4 εp − A/4

 , (1.57)

где εk = εk1 + iεk2, εk1 = εd + 1
2

(1− τ 2 cos k) , εk2 = −1
2
τ 2 sin k, εq = εd + I + 1

2
(1− τ 2eiq),

εp = εd + I + h + 1
2

(1− τ 2eip). При этом волновые вектора k, q и p удовлетворяют

следующим дисперсионным соотношениям:

E = (1− cos k) /2;

E = I + (1− cos q) /2; (1.58)

E = I + h+ (1− cos p) /2.

В низкоэнергетической области вклад в коэффициент прохождения дает только

амплитуда t00. Следовательно, при h 6= 0 имеем

T =| t00 |2=
X2

X2 + 1
, X =

[(
Cq − A

4

) (
Cq + A

2

)
+ ∆qpCq

]
εk2(

Cq − A
4

) [
3
(
A
4

)2 − Ck
(
Cq + A

2

)]
+ ∆qp

((
A
4

)2 − CkCq
)
(1.59)

где

Ck = E − εk1, Cq(p) = E − εq(p), ∆qp = εq − εp. (1.60)

Из (1.59) и (1.60) следует, что возможно два антирезонанса Фано. В слабых магнитных

полях h << I,A их энергии можно приближенно найти, решая уравнения Cq+A/2 = 0

и Cq − A/4 = 0.

Eares1 ≈
1

2
+ εd −

A

2
+ I +

τ 2

[
2εd − A+

√
(2εd − A)2 + 2τ 2 − 1

]
2 (1− 2τ 2)

, (1.61)

Eares2 ≈
1

2
+ εd +

A

4
+ I +

τ 2

[
2εd + A/2 +

√
(2εd + A/2)2 + 2τ 2 − 1

]
2 (1− 2τ 2)

. (1.62)
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Заметим, что второй антирезонанс возникает только при h 6= 0. Обе особенности коэф-

фициента прохождения наглядно изображены на рисунках 1.12a и 1.12b. В частности,

энергия левого антирезонанса при h = 0 на рис. 1.12a в точности совпадает с Eares1.

В свою очередь, энергия в точке ‘B’ приближенно равна Eares2. Механизм эффекта
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Рис. 1.12: Зависимости (a) T = T (E) при εd = −0.5 и (b) T = T (εd) при E = 0.2 в низ-

коэнергетической области, когда s − f -взаимодействие реализуется только на первом узле.

На вставке: индуцирование пика Фано магнитным полем. Точки ‘A’ и ‘B’ на рисунке (a)

отвечают решениям уравнения Re{z} −E = 0 на рис. 1.13a. Другие параметры: t = −0.2 эВ,

A = I = 0.25, τ = 0.5, h = 0.01.

Фано в данном случае аналогичен разобранному в предыдущем параграфе на приме-

ре одиночной примеси, поскольку при E < I + h согласно (1.58) имеем Re (k) 6= 0,

Re (q) = Re (p) = 0. Отличие заключается в наличии двух возбужденных состояний,

локализованных в области устройства, а него одного. При включении магнитного поля

происходит снятия вырождения по энергии этих состояний. Таким образом, в энерге-

тическом пространстве появляется дополнительный канал для интерференции Фано,

что хорошо видно на вставке рис. 1.12a.

Зависимость реальных и мнимых частей собственных значений эффективного га-

мильтониана (1.57) от энергии падающего электрона представлены на рисунке 1.13. Из

сравнения рис. 1.12a и рис. 1.13a видно, что корни уравнения Re
{
z
(
EA,B

)}
−EA,B = 0

определяют положения резонансов Фано. При этом мнимая часть z3 отлична от нуля

только при h 6= 0, т.е. в нулевом магнитном поле при E = EB ≈ Eares2 реализуется
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ССК (см. вставку на рис. 1.13b).
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Рис. 1.13: Поведение реальных и мнимых частей собственных энергий, z2,3, эффективного

гамильтониана устройства (1.57). (a) Re {z}−E; (b) −2Im {z}. Штриховые (сплошные) кри-

вые построены для случая нулевого (ненулевого) магнитного поля. На вставке: реализация

ССК при h = 0. Использованы параметры рис. 1.12.

Рассмотрим предельный случай τ = 1, εd = 0. В этом случае Ck = 0, и в низко-

энергетической области получаем

T̃ =
X̃2

X̃2 + 1
, X̃ =

ε̃k2

[
C̃q(C̃p − A/4)− A2/8

]
(A/4)2

[
3A/4 + 2C̃q + C̃p

] , (1.63)

где

C̃q =
√

(I − E) (I − E + 1), ε̃k2 =
√
E (1− E), (1.64)

C̃p =
√

(I + h− E) (I + h− E + 1).

Из вида (1.63) следует, что в рассматриваемой системе в низкоэнергетической обла-

сти может возникнуть как резонанс (T = 1), так и антирезонанс (T = 0). Причем,

максимум появляется лишь в случае, когда s− f -обменное взаимодействие ферромаг-

нитного типа, т.е. A < 0 (сплошная линия на рис. 1.14), тогда как минимум будет при

любом знаке A (штрих-пунктирная и сплошная линии на рис. 1.14). Энергии, при кото-

рых имеют место максимум и минимум в низкоэнергетической области, находятся из

графического решения уравнений 3A/4+2C̃q + C̃p = 0 и C̃q(C̃p−A/4)−A2/8 = 0, соот-

ветственно. Решив квадратное уравнение, служащее условием для T = 0, на параметр
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Рис. 1.14: Зависимость T = T (E) в низкоэнергетической области при τ = 1, εd = 0, когда

s − f -взаимодействие реализуется только на первом узле, I = 0.0625, A = 0.25. Остальные

параметры совпадают с использованными на рис. 1.12.

A, находим два корня

A1 =

√
C̃q(C̃q + 8C̃p)− C̃q > 0, A2 = −(

√
C̃q(C̃q + 8C̃p) + C̃q) < 0, (1.65)

которые имеют противоположные знаки. Если графически решить уравнения (1.65)

с параметрами рисунка 1.14 (при этом A1 = A2 = 0.25), то правые части совпадают

с левыми при значениях энергии Emin1 ≈ 0.05 и Emin2 ≈ 0.06. Эти энергии отвечают

антирезонансам коэффициента прохождения при A > 0 и A < 0, соответственно. Та-

ким образом, в ненулевых магнитных полях антирезонанс T присутствует при любом

знаке A. Однако, обе особенности не наблюдаются одновременно в отличие от случая

τ 6= 1, εd 6= 0. Резонанс характерен именно для A < 0.

Если магнитное поле равно нулю, то возможен только минимум, когда A > 0.

Резонансное прохождение полностью отсутствует (пунктирная кривая на рис. 1.14).

Штриховая кривая, которая практически сливается со сплошной на рисунке 1.14, со-

ответствует случаю A < 0. Для этой зависимости не наблюдается никаких резонанс-
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ных особенностей. Отсутствие возможности для резонансного прохождения при h = 0

связано с тем, что в X̃ происходит сокращение на скобку A/4 + C̃q, а в знаменателе X̃

остается постоянная величина.

Чтобы проанализировать влияние спин-флип процессов в системе на реализацию

эффекта Фано в спиновых системах атомного масштаба, последовательно рассмотрим

несколько частных случаев на примере димера.

II). Транспортные характеристики системы при s− f-взаимодействии изин-

говского вида

Упростим рассмотренную в предыдущем пункте систему исключением из гамиль-

тониана s − f -взаимодействия поперечных компонент, ответственных за спин-флип

процессы. Тогда соответствующий оператор примет изинговский вид,

ĤsfIS =
A

2

(
c+

1↑c1↑ − c+
1↓c1↓

)
Ŝz1 . (1.66)

Такая форма рассеивающего потенциала приводит к тому, что триплетное состояние

c+
n↓ |0〉D11 не принимает участия в транспорте, если электрон инжектируется электро-

дом с проекцией спина 1/2, а димер изначально находится в синглетном состоянии. С

учетом этого система уравнений на амплитуды прохождения t00, t10 принимает вид

(
E · Î − Ĥeff

)
·

 eikt00

eiqt10

 =

 iτ2 sin keik

2

0

 , Ĥeff =

 εk A/4

A/4 εq

 . (1.67)

Тогда коэффициент прохождения в низкоэнергетической области записывается как

T = |t00|2 =
ε2
k2C

2
q

ε2
k2C

2
q +

[
CkCq − (A/4)2]2 . (1.68)

Энергии антирезонансов Фано являются корнями уравнения Cq = 0 и равны

Eares1,2 =
1

2
+ εd + I +

τ 2
[
2εd ±

√
4ε2

d + 2τ 2 − 1
]

2 (1− 2τ 2)
. (1.69)

Заметим, что хотя интенсивность s− f -взаимодействия формально не входит в выра-

жения (1.69), при A = 0 множитель Cq становится общим для числителя и знаменателя
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T , и эффекта Фано не возникает. Дополнительно, в данном случае эффект Фано не

зависит от магнитного поля. В предельном случае τ = 1, εd = 0 энергия минимума,

Eares1 = I, совпадает с энергией, при которой становится ненулевой вероятность «за-

броса» системы в возбужденное состояние c+
n↑ |0〉D10. Одновременно с этим, резонанс,

T = 1, не возникает.

III). Транспортные характеристики изинговского димера c s−f- взаимодей-

ствием гейзенберговского вида

Теперь обратимся к ситуации, когда изинговский вид имеет слагаемое, описыва-

ющее обменное внутридимерное взаимодействие,

ĤD = I (Sz1S
z
2)− gµBH (Sz1 + Sz2) , (1.70)

а s− f -обменное взаимодействие имеет гейзенберговский вид и выключено на втором

узле устройства. При этом основное состояние димера двукратно вырождено, т.к. энер-

гией E00 = −I/4 обладают два состояния: |↑↓〉 и |↓↑〉. Возбужденное состояние |↑↑〉 в

магнитном поле имеет энергию E11 = I/4− gµBH.

Рассмотрим транспортные свойства, когда изначально система находится в состо-

янии c+
n↑ |0〉 |↓↑〉 (n ≤ 0). В этом случае в силу рассеянии электрона только на первом

узле состояние c+
n↑ |0〉 |↑↓〉 не дает вклад в транспортные свойства. Уравнения же на

амплитуды прохождения t↓↑ и t↑↑ записываются следующим образом

(
E · Î − Ĥeff

)
·

 eikt↓↑

eist↑↑

 =

 iτ2 sin keik

2

0

 , Ĥeff =

 εk − A/4 A/2

A/2 εs − A/4

 , (1.71)

где εs = εd+ I
2
+h+ 1

2
(1− τ 2eis). В системе (1.71) волновые вектора k и s удовлетворяют

дисперсионным соотношениям

E = (1− cos k) /2;

E = I/2 + h+ (1− cos s) /2, (1.72)

В результате коэффициент прохождения при малых энергиях налетающего электрона
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равен

T↓↑ = |t↓↑|2 =
ε2
k2 (Cs + A/4)2

ε2
k2 (Cs + A/4)2 +

[
(Ck + A/4) (Cs + A/4)− (A/2)2]2 , (1.73)

где Cs = E−εs. Энергии антирезонансов Фано являются корнями уравнения Cs+A/4 =

0 и равны

Eares1,2 =
1

2
+
I

2
+ h+ εd −

A

4
+

τ 2

[
2εd − A

2
±
√(

2εd − A
2

)2
+ 2τ 2 − 1

]
2 (1− 2τ 2)

. (1.74)

Подчеркнем, что из (1.73) следует невозможность деструктивной интерференции при
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Рис. 1.15: Общий коэффициент прохождения T в низкоэнергетической области, когда Ĥsf

имеется только на первом узле, а ĤD имеет изинговский вид, t = −0.2 эВ, I = 0.0625,

A = 0.125, h ' 3 · 10−3.

A = 0 (аналогично (1.68)). Если τ = 1, εd = 0, то

T̃↓↑ =
4ε̃2

k2

(
C̃s − A/4

)2

4ε̃2
k2

(
C̃s − A/4

)
+ (A/4)2

(
3A/4 + C̃s

)2 , (1.75)
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где C̃s =
√

(I/2 + h− E) (I/2 + h− E + 1). Из формулы (1.75) видно, что, в отличие от

ситуации с изинговским s−f -взаимодействием, рассмотренным выше, в данном случае

может наблюдаться как резонанс коэффициента прохождения, так и антирезонанс.

Тип особенности определяется знаком A. Если A > 0 (антиферромагнитный характер

связи), то при энергии, равной

Emin = I/2 + h+
1

2

1−

√
1 +

(
A

2

)2
 , (1.76)

наблюдается минимум (штрих-пунктирная кривая на рис. 1.15). Тогда как в случае

ферромагнитного характера s − f -связи, A < 0 (сплошная кривая на рис. 1.15), воз-

никает максимум при энергии

Emax = I/2 + h+
1

2

1−

√
1 +

(
3A

2

)2
 . (1.77)

Выключение магнитного поля качественно не влияет на поведение T , лишь немного

изменяя положения особенностей (пунктирная и штриховая кривые на рис. 1.15). За-

метим, что ширина резонансного пика на рисунке 1.15 намного больше ширины пика

на рисунке 1.14, когда оба обменных спин-спиновых взаимодействия имеют гейзенбер-

говскую форму.

IV). Транспорт через изинговский димер в случае изинговского s−f-обменного

взаимодействия

В заключении обратимся к случаю, когда и Ĥsf , и ĤD имеют изинговский вид.

Пусть первоначально система находилась в состоянии c+
n↑ |0〉 |↓↑〉 (n ≤ 0). Тогда по

причине отсутствия у рассеивающего потенциала (1.66) слагаемых, отвечающих за

спин-флип процессы, рассеяние электрона будет осуществляться только на потенци-

альном рельефе исходного состояния, а коэффициент прохождения имеет наиболее

простой вид

T =
ε2
k2

ε2
k2 + (Ck + A/4)2 . (1.78)
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При этом полное отражение наблюдается только в тривиальных случаях E = 0 и

E = 1.

Таким образом, как следует из рассмотренных частных случаев, эффект Фано

возникает, если A 6= 0 и хотя бы одно из двух обменных взаимодействий содержит

спин-флип компоненты. В то же время, индуцирование магнитных полем дополни-

тельных резонансов Фано возможно, только если оба этих гамильтониана имеют гей-

зенберговскую форму.

1.4.2 Геометрия разломного контакта

Вернемся к задаче о транспорте спин-поляризованного электрона, который рассе-

ивается на обоих узлах спинового димера. Такая геометрия характерна для экспери-

ментов с разломными контактами, внутрь которых осаждается исследуемый молеку-

лярный комплекс [127]. Для начала обратимся к наиболее общей ситуации, когда оба

обменных взаимодействия имеют гейзенберговскую форму. Затем, следуя ходу рассуж-

дений, намеченному в предыдущем параграфе, проанализируем изменения, которые

возникают в ряде частных случаев, отличающихся видом обменных гамильтонианов.

I). Транспорт электрона, взаимодействующего с обоими спиновыми момен-

тами димера посредством гейзенберговского s− f- взаимодействия

Перепишем систему уравнений (1.18) в форме, позволяющей вывести эффектив-
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ный гамильтониан. В результате, имеем

|Ψdev〉 = τĜ |φL〉 , Ĝ =
(
E · Î − Ĥeff

)−1

, |Ψdev〉 = (w1↑ u1↑ v1↓ w2↑ u2↑ v2↓)
T , (1.79)

Ĥeff =



εk A1 −
√

2A1 −τd/4 0 0

A1 εq
√

2A1 0 −τd/4 0

−
√

2A1

√
2A1 εp − A1 0 0 −τd/4

−τd/4 0 0 εk −A1

√
2A1

0 −τd/4 0 −A1 εq
√

2A1

0 0 −τd/4
√

2A1

√
2A1 εp − A1


, |φL〉 =



ieik sin k
2

0

0

0

0

0


,

где A1 = A/4, τd = td/t, εk = εd + 1
2

(
1− τ2

2
eik
)
, εq = εd + I + 1

2

(
1− τ2

2
eiq
)
, εp =

εd + I + h+ 1
2

(
1− τ2

2
eip
)
.

На рисунке 1.16 показана зависимость коэффициента прохождения от энергии по-

ля затвора при E < I. Из сравнения с рис. 1.12b следует, что с ростом количества

центров неупругого рассеяния увеличивается число резонансов Фано, а именно: удва-

ивается число особенностей, реализующихся как при h = 0, так и возникающих при

h 6= 0.

Положение всех резонансов, симметричных и асимметричных, как и прежде, опре-

деляется решениями уравнения Re{z}−E = 0 (см. рисунок 1.17a), где z - собственные

энергии эффективного гамильтониана Ĥeff в формуле (1.79). В свою очередь, шири-

ны резонансов на рис. 1.16 хорошо коррелируют со значениями величины −2Im{z}

в точках ‘A - F’, поведение которой представлено на рис. 1.17b. В частности, как

уже отмечалось в предыдущем параграфе, причиной индуцирования магнитным по-

лем пиков Фано (в данном случае двух) является то, что при h 6= 0 взаимодей-

ствие ССК с состоянием непрерывного спектра становится отличным от нуля. На

вставке рис. 1.17b в нулевом магнитном поле мнимые части двух энергий z рав-

ны нулю, −2Im{zA,D (h = 0)} = 0 (см. штриховые кривые). После включения поля

−2Im{zA,D (h 6= 0)} = 0 (см. сплошные кривые).

Чтобы получить и проанализировать аналитическое решение задачи неупруго-

го рассеяния спин-поляризованного электрона на двух спиновых моментах димера, в

качестве упрощения будем полагать, что τ = τd = 1. В то же время, принимая во
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Рис. 1.16: Зависимость T = T (εd) при E = 0.2, когда s − f -взаимодействие имеет место на

обоих узлах устройства. На вставке: индуцирование одного из двух пиков Фано магнитным

полем. Точки ‘A - F’ отвечают решениям уравнения Re{z} − E = 0 на рис. 1.17a. Другие

параметры: t = −0.2 эВ, A = I = 0.25, τ = 0.5, τd = 0.75, h = 0.01.

внимание важность одноэлектронной энергии на узлах устройства εd как параметра,

изменение которого моделирует действие электрического поля затвора, в дальнейшем

будем предполагать εd 6= 0. Тогда, с учетом соотношений

r00 = eik
(
w1↑ − eik

)
, t00 = e−2ikw2↑, r10(11) = eiq(p)u1↑ (v1↓) , t10(11) = e−2iq(p)u2↑ (v2↓)

система уравнений в формуле (1.79) записывается в следующем виде[
1 + 3A2 −

(
e−ik + 4εd

)2
]
e2ikt00 + AB1e

2iqt10 −
√

2AB2e
2ipt11 = e2ik − 1,

−AB1e
2ikt00 +

[
1− A2 − ω2

q

]
e2iqt10 −

√
2AB3e

2ipt11 = 0, (1.80)
√

2AB2e
2ikt00 −

√
2AB3e

2iqt10 +
[
1− (ωp − A)2] e2ipt11 = 0,

где ωq = 4εd + e−iq, ωp = 4εd + e−ip, B1 = e−ik − e−iq + 2A, B2 = e−ik − e−ip + 2A,
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Рис. 1.17: Поведение реальных и мнимых частей собственных энергий эффективного гамиль-

тониана устройства (1.79). (a) Re {z}−E; (b) −2Im {z}. Штриховые (сплошные) кривые по-

строены для случая нулевого (ненулевого) магнитного поля. На вставке: влияние магнитного

поля на мнимые части двух энергий z. Использованы параметры рис. 1.16.

B3 = ωq + ωp. В результате, при E < I коэффициент прохождения T определяется

одной амплитудой t00: T =| t00 |2. Поэтому, после решения системы (1.80) находим

T =
4γ2 sin2 k

[γb2 − 2A2a1b1]2 + [γa2 + A2(b2
1 − a2

1)]2
, (1.81)

где

γ = Aδp(ωq + ωp)
2 + A2 + ω2

q − 1, δp = 2A
(
1− (ωp − A)2)−1

,

a1 = δp(ωq + ωp)λp(k)− λq(k), λq (k) = 2A+ cos k − e−iq,

b1 = [1− δp(ωq + ωp)] sin k, b2 = 2 sin k [4εd + cos k − Aδpλp (k)] , (1.82)

a2 = 1 + 3A2 − (4εd + cos k)2 + (1− Aδ) sin2 k + Aδpλ
2
p (k) .

В нулевом магнитном поле h = 0 коэффициент прохождения записывается в более

простом виде

T =
4G2

q sin2 k

4Z2
q (k) sin2 k +R2

q (k)
. (1.83)

Здесь использованы следующие обозначения

Gq = (ωq − 2A)2 − 3A2 − 1, Zq (k) = Gq [ωq − 2A+ λq (k)] + 3A2λq (k) ,

Rq (k) =
(
Gq + 3A2

) [
sin2 k − λ2

q (k)
]

+Gq

[
1 + 3A2 + λ2

q (k)− (ωq − 2A+ λq (k))2] .
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Зависимость коэффициента прохождения от энергии при h = 0 показана на рисунке

1.18 пунктирной линией. Видно, что монотонное возрастание T при увеличении кине-

тической энергии электрона от нулевого значения сменяется всплеском T до макси-

мального значения и резким падением до нуля. После этого зависимость T (E) возвра-

щается к монотонно возрастающей. Полное прохождение (T = 1) и отражение (T = 0)

соответствует резонансу и антирезонансу Фано, соответственно, и связано, как уже от-

мечалось, с интерференцией состояний непрерывного и дискретного спектра. Значение

энергии, при котором имеет место антирезонанс, находится из условия обращения Gq

в нуль, что дает два значения энергии:

Eares1,2 = I − (α1,2 − 1)2

4α1,2

, α1,2 = 2A− 4εd ±
√

3A2 + 1, (1.84)

Значение Eares1 соответствует энергии антирезонанса на рисунке 1.18 при h = 0. Вбли-

зи этого же значения находится и резонанс Фано, когда T = 1. Второе значение Eares2
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Рис. 1.18: Модификация энергетической зависимости коэффициента прохождения электрона

при включении магнитного поля. На вставке показано структура индуцированного асиммет-

ричного пика. t = −0.2 эВ, I = A = 0.125, h = 0.005, εd = −0.125, V = 0.

для параметров рисунка 1.18 не попадает в интервал 0 < E < I. Однако, увеличивая
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параметр s − f -взаимодействия, можно добиться появления соответствующего анти-

резонанса коэффициента прохождения в низкоэнергетической области, как это сле-

дует из зависимости Eares2(A) (штриховая кривая на рисунках 1.19a,b). Кроме того,

Eares2 ∈ [0; I] при −0.5 < εd < −0.7 (штриховая кривая на рисунке 1.19c).
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Рис. 1.19: Зависимости энергий антирезонансов от параметров A (a, b, d) и εd (c). t = −0.2

эВ, I = 0.125, h = 0.005, V = 0; a). εd = 0; b). εd = −0.125; c). A = 0.125; d). εd = −0.375.

В магнитном поле происходит расщепление триплетных состояний спинового ди-

мера, приводящее к появлению смещенных значений энергий дискретного спектра.

Поэтому, кроме смещения отмеченных выше точек резонансов и антирезонансов Фано

при h 6= 0 открывается возможность возникновения новых (индуцированных магнит-

ным полем) резонансов и антирезонансов Фано. На рис. 1.18 этот эффект проявился

в том, что в окрестности E ' 0.1 возник очень узкий всплеск и провал в зависимости
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T (E) (сплошная кривая на рис. 1.18). В увеличенном масштабе индуцирование маг-

нитным полем резонанса и антирезонанса Фано продемонстрировано на вставке рис.

1.18.

Приближенные значения резонансных энергий, при которых возникает асиммет-

ричный пик Фано в магнитном поле, можно найти, если переписать выражение (1.81)

в следующем виде

T =
4 [GqΩq + ∆ · Φ]2 sin2 k

4 [ΩqZq + ∆ · F ]2 sin2 k + [ΩqRq + ∆ ·Ψ]2
, (1.85)

где

∆ = ωp − ωq, Ωq = 1− (ωq + A)2 .

Конкретный вид Φ, F и Ψ легко устанавливается из сопоставления выражений (1.81)

и (1.85), но в данном рассуждении не является существенным. Важно лишь то, что

условие на индуцированный магнитным полем антирезонанс Фано принимает вид

GqΩq = −∆Φ. (1.86)

Если ∆ = 0, то это условие выполняется при Gq = 0, либо при Ωq = 0. Однако, второе

уравнение не приводит к антирезонансу, поскольку такие же множители имеются и в

знаменателе (1.85).

Если же ∆ 6= 0, то из-за различия выражений для Φ, F и Ψ единых сокращаю-

щихся множителей нет, и имеется возможность для реализации второго решения. При

этом резонансные значения энергии равны

Eares3,4 = I +
(α3,4 + 1)2

4α3,4

, α3,4 = A+ 4εd ∓ 1, (1.87)

Значение Eares3 для параметров рисунка 1.18 приближенно равно 0.099, что меньше

фактической энергии антирезонанса на величину порядка h. Антирезонанс, отвечаю-

щий значению Eares4, для тех же параметров будет наблюдаться или при больших от-

рицательных величинах A (εd фиксировано, пунктирная кривая на рисунках 1.19a,b),

или при отрицательных εd (A фиксировано, пунктирная кривая на рисунке 1.19с).

Стоит отметить существенное влияние одноэлектронной энергии на узлах диме-

ра εd (по сути энергии электрического поля затвора) на положение антирезонансов
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Фано. Из зависимостей на рисунке 1.19a следует, что при εd = 0 резонансные осо-

бенности последовательно появляются в низкоэнергетической области с увеличением

A. Но, как видно, одновременное нахождение в этом диапазоне энергий двух анти-

резонансов возможно только когда εd 6= 0 (см. рисунки 1.19b,c). На рисунке 1.19d

изображена ситуация, когда при A = ±1 энергии широкого и узкого (индуцирован-

ного магнитным полем) антирезонансов совпадают. Как следствие, зависимость T (E)

в окрестности E ' 0.083 характеризуется резким пиком резонансного прохождения,

наведенный магнитным полем, при этом фоновое значение T стремиться к нулю. Дан-

ный эффект служит одной из причин для формирования в рассматриваемой системе

аномально высоких величин магнитосопротивления (см. параграф 1.5).
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Рис. 1.20: Зависимости проводимости G от энергии электрического поля затвора εd для

параметров рисунка 1.19c, EF = 0.06.

Чтобы проанализировать влияние напряжения затвора на проводящие свойства

димера воспользуемся формулой Ландауэра (1.36), применимой для случая малых

напряжений смещения V и низких температур. Вычисленная с помощью этой фор-
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мулы проводимость как функция εd продемонстрирована на рисунке 1.20 в единицах

кванта проводимости G0 = e2/h. При построении графика использовались параметры

рисунка 1.19c, а энергия Ферми взята равной 0.06. На графике выделяются четыре

асимметричных пика Фано, располагающиеся в окрестности энергий антирезонансов

Eares1(EF ), Eares2(EF ), Eares3(EF ), Eares4(EF ) (см. рис. 1.19c). Два широких пика с энер-

гиями εd ' −0.45 и εd ' 0 остаются в предельном случае A = 0. В этом пределе энер-

гия εd правого пика в точности равна нулю, что соответствует свободному движению

электрона, и T = 1 при любой энергии входящего электрона. Левый пик возникает

при таком значении εd, при котором энергия Ферми EF равна резонансной энергии

Eres = εd + 1/2 (см. пункт 1.4.2.IV и рис. 1.23), что соответствует резонансному про-

хождению над ямой (барьером) глубиной (высотой) εd [90].

II). Транспорт электрона, взаимодействующего с димером посредством изин-

говского s− f- взаимодействия

Если в результате s − f -взаимодействия в системе электрон+димер исключены

процессы переворота спинов, то, как уже обсуждалось в пункте 1.4.1.II, состояние

c+
n↓ |0〉D11 не дает вклада в транспортные характеристики. С учетом этого система из

двух уравнений на амплитуды прохождения t00, t10 записывает в виде (C1C2 − 1) e2ik A (C3 − C1) e2iq

−A (C3 − C1) e2ik (C3C4 − 1) e2iq

 t00

t10

 =

 −2i sin keik

0

 (1.88)

где C1 = 4εd + e−ik + A, C2 = 4εd + e−ik − A, C3 = ωq + A, C4 = ωq − A. Отсюда следу-

ет, что амплитуда t00 и коэффициент прохождения T в низкоэнергетической области

представляются следующим образом

t00 =
−2ie−ik (C3C4 − 1) sin k

(C1C2 − 1) (C3C4 − 1) + [A (C3 − C1)]2
, (1.89)

T =
4 sin2 k [C3C4 − 1]2

[D2 − e−2iq + 2D1 cos k + C5 cos 2k]2 + 4 [D1 + C5 cos k]2 sin2 k
, (1.90)
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Рис. 1.21: Зависимости общего коэффициента прохождения T (E) и его парциальных со-

ставляющих T00 (E), T10 (E), когда Ĥsf действует обоих узлах и имеет изинговский вид для

параметров рисунка 1.14. На вкладке: антирезонанс Фано.

где C5 = C3C4 +A2−1, D = 4εdωq−A2−1, D1 = Dωq +e−iq. Из (1.90) следует, что учет

s− f -взаимодействия на обоих узлах димера вместо одного (см. пункт 1.4.1) приводит

к появлению двух антирезонансов Фано. Их энергии равны

Eares1,2 = I − (α1,2 − 1)2

4α1,2

, α1,2 = ±
√
A2 + 1− 4εd. (1.91)

Также можно получить точное выражение для резонансной энергии, при которой на-

блюдается полное прохождение (T = 1), в случае εd = 0,

Eres =
1

2
+

1

4

(
1 +

1

A2 + 1

)(
2I −

√
A2 + 4I2 + 1

)
. (1.92)

На рисунке 1.21 представлены зависимости общего коэффициента прохождения T (E)

и его парциальных составляющих T00 (E), T10 (E), когда Ĥsf действует обоих узлах

и имеет изинговский вид. В низкоэнергетической области возникает асимметричный

пик Фано, причем резонанс намного шире антирезонанса, показанного в большем раз-

решении по энергии на вкладке.
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III). Транспорт электрона, взаимодействующего с изинговским димером по-

средством гейзенберговского s− f-взаимодействия

В отличие от ситуации, рассмотренной в пункте 1.4.1.III, учет s − f - взаимодей-

ствия в гейзенберговской форме с двумя спинами димера приводит к тому, что ампли-

туда прохождения t↑↓ становится отличной от нуля. Таким образом, система уравнений

на амплитуды прохождения t↓↑, t↑↓, t↑↑ имеет вид
(C1C2 − 1) e2ik 4A2e2ik 2AC6e

2ip

0 (C1C2 − 1) e2ik 2AC1e
2ip

2AC1e
2ik 2AC6e

2ik (C2
6 − 1) e2ip




t↓↑

t↑↓

t↑↑

 =


2i sin keik

0

0

 (1.93)

где C6 = 4εd − A + e−ip, а волновые вектора k, p удовлетворяют дисперсионным со-

отношениям (1.72). В низкоэнергетической области амплитуды прохождения t↓↑, t↑↓,

определяющие T , записываются следующим образом

t↓↑ =
−2ie−ikL1 sin k

(C1C2 − 1) (4A2C1C6 + L1)− (4A2C1)2 , (1.94)

t↑↓ =
8A2C2

1 ie
−ik sin k

(C1C2 − 1) (4A2C1C6 + L1)− (4A2C1)2 , (1.95)

где L1 = 4A2C1C6−(C2
6 − 1) (C1C2 − 1). Выражения на общий коэффициент прохожде-

ния T и его парциальные составляющие T↓↑, T↑↓ при 0 < E < I/2+h имеют громоздкий

вид, что не позволяет провести их точный анализ на присутствие резонансных особен-

ностей. Однако, в очередной раз обращаясь к работе [35], можно на качественном

уровне объяснить невозможность реализации антирезонансов Фано в рассматривае-

мом случае. Принципиальное отсутствие энергий, при которых электрон испытывает

полное отражение от потенциальной структуры димера (T = 0), связано с тем, что ло-

кализованное состояние, которому отвечает волновой вектор p, взаимодействует сразу

с двумя состояниями континуума, относящимися к разным спиновым конфигурациям

димера, |↓↑〉 и |↑↓〉. Следовательно, коэффициент прохождения в низкоэнергетической

области может достигать максимума, неравного единице, при этом последующий спад

T никогда не будет достигать нуля. Такое поведение коэффициента T и его компо-

нент наглядно показано на рисунке 1.22. Видно, что составляющая T↑↓ (пунктирная
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Рис. 1.22: Зависимости общего коэффициента прохождения T (E) и его парциальных состав-

ляющих T↓↑ (E), T↑↓ (E) в низкоэнергетической области, когда Ĥsf действует обоих узлах, а

ĤD имеет изинговский вид. t = −0.2 эВ, h = 0.005, I = A = 0.25, εd = −0.65.

кривая) имеет асимметричную форму резонансной кривой, свойственную пику Фано,

однако, полного отражения и прохождения не возникает. В свою очередь, составляю-

щая T↓↑ и результирующий коэффициент T (пунктирная и сплошная кривые) имеют

пики лоренцевой формы, характерные для резонансов Брейта-Вигнера.

IV). Транспорт электрона, взаимодействующего с изинговским димером по-

средством изинговского s− f-взаимодействия

Наконец, в ситуации, когда слагаемые, описывающие спин-флип процессы, от-

сутствуют в обоих обменных гамильтонианах, состояние, соответствующее падающей

электронной волне, остается единственным возможным. Как следствие, коэффициент

прохождения T для всей зоны W определяется лишь одной амплитудой прохождения
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Рис. 1.23: Зависимость T (A, εd), когда Ĥsf и ĤD имеют изинговский вид. t = −0.2 эВ,

E = 0.06.

и имеем наиболее простой вид по сравнению с тремя последними задачами,

T =
4 sin2 k

[8εd + α cos k]2 + [α− 2]2 sin2 k
, (1.96)

где α = 16ε2
d − A2. Из формулы (1.96) следует, что полного отражения не возникает.

С физической точки зрения это вытекает из отсутствия локализованных состояний

в рассматриваемом случае. Энергии, при которых возможное полное прохождение,

равны E1,2 = εd+1/2±A
√

1/4− 1/α/2. Рассмотрим два предельных случая: 1). A = 0:

Eres = εd + 1/2; 2). εd = 0: Eres1,2 = 1/2 ±
√
A2 + 4/4 - корни не попадают в интервал

[0, 1].

При A, εd 6= 0 максимумов не наблюдается, как это видно на рисунке 1.23. Пик

в точке A = εd = 0 соответствует свободному движению, а в точке A = 0, εd = −0.44

резонансное прохождение возникает, т.к. энергия падающей волны равна Eres, что

ранее было отмечено в пункте 1.4.2.I.
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1.5 Магнитосопротивление устройства со спиновым

димером в качестве активного элемента
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Рис. 1.24: Дифференциальная проводимость спин-димерной структуры. Параметры системы

такие же, что и для рисунка 1.18, EF ' 0.045, T ' 0.3 К.

Влияние магнитного поля на положение резонансных асимметричных пиков Фано,

которое отражено на рисунках 1.16 и 1.18, позволяет сделать вывод о наличии значи-

тельного магнитосопротивления у рассмотренной системы. Магнитосопротивлением

наноразмерной структуры, в частности, в спинтронике [91,92], называется следующая

величина

MR =

(
G(h)

G(0)
− 1

)
× 100%, (1.97)

гдеG(h), G(0) - значения дифференциальной проводимости при h 6= 0 и h = 0, соответ-

ственно. Для нахождения G воспользуемся методом Ландауэра-Бюттикера, который

уже применялся к рассматриваемой системе в пункте 1.2.4.

На рисунке 1.24 продемонстрировано изменение зависимости дифференциальной

проводимости G = ∂I(V )/∂V , измеренной в единицах кванта проводимости e2/h, от

напряжения смещения V при включении магнитного поля. Параметры системы тако-
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вы, что при h = 0 энергии электронов, определяющих главный вклад в проводимость,

находятся вблизи и справа от антирезонанса. Возрастание V приводит к тому, что ан-

тирезонанс проявляется сильнее, и проводимость падает. При дальнейшем повышении

V начинает давать вклад резонанс Фано. Соответственно этому формируется немо-

нотонное поведение дифференциальной проводимости (пунктирная линия). Включе-
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M
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Рис. 1.25: Магнитосопротивление MR(V ) при тех же параметрах, что и на рис. 1.24.

ние магнитного поля приводит к смещению резонанса и антирезонанса Фано вправо

(см.рис. 1.18). При этом магнитное поле может оказаться таким, что коэффициент

прохождения при V = 0 будет иметь минимальное значение (антирезонанс Фано). В

результате возникает такая модификация зависимости дифференциальной проводи-

мости от напряжения смещения, что при включении магнитного поля, в окрестности

малых V максимум G сменяется на минимум (сплошная кривая рисунка 1.24). От-

меченные эффекты лежат в основе того, что при включении магнитного поля воз-

никает большое магнитосопротивление. Зависимость этой величины от напряжения

смещения показана на рисунке 1.25. Этот результат в наглядной форме демонстриру-

ет возможность реализации больших значений магнитосопротивления за счет сдвига

в магнитном поле резонанса и антирезонанса Фано. При этом магнитосопротивление
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может приобретать отрицательные значения.
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Рис. 1.26: Магнитосопротивление MR (h) для параметров рис. 1.24.

На рисунке 1.26 приведена зависимость магнитосопротивления от магнитного по-

ля. Несимметричность зависимостей для V = 0 и V 6= 0 связана со сдвигом асиммет-

ричного пика в разные стороны при изменении направления H. В частности, отрица-

тельный участок MR (h > 0) при V = 0 вызван сдвигом асимметричного пика Фано

вправо, а это приводит к тому, что T (EF , h = 0) > T (EF , h > 0) (см. рис. 1.18). Когда

V 6= 0 пик Фано, смещается влево и при h = 0 в область энергий E ∈ [EF , EF − eV ]

попадает только антирезонанс. В свою очередь, включение поля приводит к сдвигу

пика вправо для h > 0, как уже было замечено выше, и к сдвигу влево для h < 0.

В результате в интервал [EF , EF − eV ], соответствующий токонесущим состояниям,

с возрастанием величины магнитного поля начинает попадать и резонанс, и антире-

зонанс. Как следствие, возникает пик магнитосопротивления (сплошная кривая при

h > 0). Тогда как, при смене знака h и дальнейшем уменьшении значений поля в диапа-

зон E ∈ [EF , EF − eV ] попадает область до антирезонанса с монотонным поведением,

и T (E, h < 0) > T (E, h = 0).
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Рис. 1.27: Влияние магнитного поля на вольт-амперную характеристику. Параметры систе-

мы: tL = tR = −0.1 эВ, tT = −0.125, td ' −0.186, h = 6.25 × 10−3, I = 0.187, A = 0.75,

εd = −0.525, EF ' 0.13, T ' 3 мК.

Как отмечалось в пункте 1.4.2.I еще одним случаем, когда возникают значитель-

ные величины магнитосопротивления, является совпадение энергий антирезонансов,

индуцируемого магнитным полем и существующего при h = 0 (см. рис. 1.19d). При

этом в силу узкости асимметричного пика Фано, наведенного магнитным полем, воз-

никнет максимум резонансного прохождения, в окрестности которого T → 0. Тогда

следует ожидать сильного увеличения проводимости. На рисунках 1.27 и 1.28 пред-

ставлены вольт-амперная характеристика и магнитосопротивление для такого случая.

Скачок тока, имеющий место при |V | ' 0.1 мВ (сплошная кривая на рисунке 1.27),

связан с тем, что вклад в токонесущие состояния начинает давать состояние с ре-

зонансной энергией. Видно, что изменение сопротивления в магнитном поле может

достигать аномально высоких значений порядка 105% (см. рис. 1.28).
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Рис. 1.28: Магнитосопротивление при тех же параметрах системы, что и на рис. 1.27.

1.6 Резюме

1. На основе точного решения задачи о транспорте спин-поляризованного электро-

на через область, содержащую спиновую систему с синглетным, либо с квадру-

польным основным состоянием, изучена роль процессов неупругого рассеяния,

индуцирующих переходы в возбужденные магнитные состояния системы. Пока-

зано, что интерференционное взаимодействие между состояниями континуума

и состояниями, локализованными в области устройства (спиновая структура +

электронные уровни), приводит к спиновому эффекту Фано.

2. Показано, что положение резонансов Фано и их ширина определяются действи-

тельными и мнимыми частями собственных энергий эффективных гамильтониа-

нов рассмотренных спиновых структур. Установлено, что индуцирование магнит-

ным полем резонансов Фано, наблюдаемое для спин-димерной системы, вызвано

существованием связанных состояний в континууме. Показано, что при снятии

вырождения спинового триплета в магнитном поле время жизни таких состояний

становится конечным.

3. Установлена важная роль спин-флип процессов при формировании спинового эф-

фекта Фано. Показано, что индуцирование пиков Фано магнитным полем имеет
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место только тогда, когда спины димера связаны между собой и с транспортируе-

мым электроном гейзенберговским взаимодействием. В свою очередь, резонансы

Фано, устойчивые к действию поля, могут возникать и в ситуациях, когда одна

из двух связей описывается гамильтонианом изинговского типа.

4. Методом Ландауэра-Бюттикера рассчитано магнитосопротивление устройства,

содержащего спиновый димер в качестве активного элемента. Показано, что спи-

новый эффект Фано индуцирует как положительное, так и отрицательное магни-

тосопротивление, величина которого может достигать аномально больших зна-

чений.



Глава 2

РОЛЬ ПРОЦЕССОВ МНОГОКРАТНОГО

РАССЕЯНИЯ НОСИТЕЛЕЙ ПРИ

КВАНТОВОМ ТРАНСПОРТЕ ЧЕРЕЗ

СПИНОВЫЕ СТРУКТУРЫ АТОМНОГО

МАСШТАБА

2.1 Особенности транспортных свойств спиновых струк-

тур атомного масштаба

Приближение к технологическому пределу применения полупроводниковых поле-

вых транзисторов привело к необходимости поиска альтернативных материалов, спо-

собных стать базовыми в электронных приборах и устройствах нового поколения. В

качестве таких перспективных систем предлагаются наногетероструктуры, содержа-

щие слои ферромагнитного металла [93] или магнитного полупроводника [94], а так-

же системы джозефсоновского типа [95–97]. В сфере записи и хранения информации

решение отмеченной проблемы видится, в частности, в создании новых устройств па-

мяти, которые по основным характеристикам, таким как размеры, энергопотребление,

время считывания, число циклов перезаписи будут превосходить сегодняшние полу-

74
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проводниковые образцы (например, флэш-память).

Значительные достижения в технологии и существенное расширение эксперимен-

тальных возможностей привело к тому, что в последние десятилетия объектами при-

стального внимания исследователей стали магнитные атомные и молекулярные ком-

плексы, а также отдельные частицы. Такие структуры адсорбируются либо в область

разломного контакта [98], либо располагаются на поверхности и зондируются сканиру-

ющим туннельным микроскопом (СТМ) [99]. Иногда магнитный ион помещают внутрь

квантовой точки [100, 101]. В качестве такого центра может выступать атом переход-

ного или редкоземельного металла (например, Co, Mn, Fe, Ce), а также молекула, у

которой магнитное ядро окружено лигандами (например, фталоцианины Co, Fe; Mn12).

Экспериментальные исследования магнитных систем атомного масштаба с при-

менением СТМ выявили ряд резонансных эффектов в транспортных характеристи-

ках этих структур. Природа подобных особенностей связана неупругим рассеянием

электронов, которое обусловлено взаимодействием их спинов со спиновыми момен-

тами атомной структуры [88]. Было показано, что спин-флип рассеяние транспорти-

руемых электронов на потенциальном профиле структуры позволяет управлять ее

магнитным состоянием [102]. Проведенные эксперименты показали принципиальную

выполнимость контроля спинового состояния систем вплоть до отдельного атома. В

частности, в работе [103] была продемонстрирована возможность записи и считывания

информации на антиферромагнитной цепочке из восьми атомов за счет пропускания

спин-поляризованного тока от иглы СТМ, подведенной к отдельному атому такой це-

почки. Таким образом, реализован магнитный бит атомного масштаба, не требующий

приложения внешнего магнитного поля для записи информации, как это происходит

с магнитными доменами в современных жестких дисках.

Как следует из экспериментальных данных, при теоретическом рассмотрении транс-

портных свойств систем атомного масштаба существенным является учет процессов

перехода этих систем в возбужденные состояния. Такие переходы индуцируются за

счет взаимодействия транспортируемых электронов с зарядовыми и спиновыми степе-

нями свободы устройства. В результате возникает ситуация, когда протекание туннель-

ного тока приводит к распределению заселенностей энергетических состояний устрой-
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ства, существенно отличающемуся от равновесного. В частности, учет зарядовых и

спиновых корреляций в условиях неравновесности приводит к таким эффектам, как

кулоновская блокада и резонанс Кондо [49,104,105]. Ранее было показано, что наличие

колебательных степеней свободы у молекулы проявляется в модификации ее вольт-

амперных характеристик (ВАХ) вследствие возбуждения молекулы при протекании

через нее туннельного тока [106,107].

Поскольку в реальных условиях структуры атомного масштаба находятся в тун-

нельном контакте с металлическими электродами, то необходимо принимать во внима-

ние статистические свойства электронных ансамблей в таких электродах. Это означа-

ет, что рассеяние электрона на магнитной структуре должно рассчитываться с учетом

того обстоятельства, что взаимодействие предшествующих электронов со структурой,

вообще говоря, могло изменить ее потенциальный профиль. В результате многократ-

ного повторения процессов рассеяния электронов на ренормированном потенциаль-

ном профиле структуры устанавливается неравновесное распределение занятости со-

стояний магнитного устройства, существенно отличающееся от исходного равновес-

ного. Соответственно этому появляются ренормировки ВАХ, которые становятся за-

висящими от свойств индуцированного туннельным током неравновесного состояния

магнитного устройства и свидетельствуют о наличии переходов между возбужден-

ными состояниями [102]. Дополнительным фактором, который требуется учитывать

при описании транспортных свойств магнитных атомных структур, является влия-

ние кристаллического окружения на магнитные свойства адсорбата. В частности, в

зависимости от величины и характера связи адатома с подложкой может меняться

тип анизотропии [108] или происходить экранировка магнитного момента вследствие

Кондо-корреляций [109].

К сожалению, вычисление вольт-амперных характеристик устройств с внутренним

степенями свободы существенно усложняется из-за того, что гамильтониан, учиты-

вающий взаимодействия между подсистемами является недиагональным в обычном

представлении фермиевских и бозевских операторов вторичного квантования. В ре-

зультате происходит значительное усложнение ряда теории возмущений, связанное с

большим числом затравочных амплитуд рассеяния. Между тем ограничение теории
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только низшими порядками часто оказывается недостаточным, поскольку необходимо

учитывать отмеченные выше эффекты многократного рассеяния электронов, сопро-

вождающие процессы инжекции и испускания электронов. Таким образом, возникает

ситуация, когда необходимо суммировать бесконечный ряд теории возмущений, но из-

за множественности потенциалов рассеяния этот ряд имеет громоздкое представление.

В настоящей главе отмеченные трудности преодолеваются на основе построения

неравновесных функций Грина в атомном представлении. Введение операторов Хаб-

барда позволяет в диагональном виде представить гамильтониан устройства. Поэтому

только оператор туннелирования, записанный в атомном представлении, выступает в

роли возмущения, по которому строится диаграммный ряд. Такой подход позволил

описать эффекты многократного рассеяния электронов и получить выражение для

тока, а также систему кинетических уравнений для чисел заполнения.

2.2 Подход Келдыша для описания неравновесных си-

стем, содержащих спиновые структуры атомного

масштаба

2.2.1 Гамильтониан системы

Исследуем эффекты неравновесности при туннельном транспорте электронов че-

рез устройство во внешнем магнитном поле H. В данной главе, как и в предыду-

щей, в качестве исследуемой структуры будут рассмотриваться две: 1) одиночный

спиновый момент S = 1, характеризующийся легкоосной анизотропией с параметром

D за счет влияния кристаллического окружения [7–9]; 2) пара спиновых моментов,

S1 = S2 = 1/2, связанных обменным антиферромагнитным взаимодействием с интен-

сивностью I [15, 18].
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Общая форма гамильтониана системы записывается как

Ĥ = Ĥ0 + T̂ + V̂ , Ĥ0 = ĤL + ĤD + ĤR. (2.1)

Входящие в Ĥ0 операторы ĤL и ĤR описывают электроны проводимости в левом и

правом парамагнитных однозонных металлических контактах, соответственно,

ĤL =
∑
kσ

ξLkσc
+
kσckσ, ĤR =

∑
pσ

ξRpσd
+
pσdpσ, (2.2)

где ckσ (dpσ) - оператор уничтожения электрона в левом (правом) контакте с волновым

вектором k (p) и проекцией спина σ; ξLkσ = εLk−σgeµBH−µ, ξRpσ = εRp−σgeµBH−µ

- одноэлектронные энергии в левом и правом контакте соответственно, отсчитанные

от уровня химпотенциала µ и учитывающие расщепление энергии по проекции спина

электрона σ = ±1/2 в магнитном поле; ge - электронный g-фактор в контактах, µB

- магнетон Бора. В дальнейшем предполагается, что контакты представляют собой

однозонные парамагнитные металлы с шириной зоны W = 4 | t |∼ 1 эВ (t - интеграл

перекрытия электронных волновых функций на соседних узлах в контактах), значи-

тельно превышающей характерные энергетические параметры в системе.

Второе слагаемое в Ĥ0 является гамильтонианом устройства

1). ĤD =
∑
σ

ξdσnσ + Un↑n↓ +D (Sz)2 − gµBHSz + A (σS) , (2.3)

2). ĤD =
2∑
j=1

{∑
σ

ξdσa
+
jσajσ + Unj↑nj↓

}
+ td

∑
σ

(
a+

1σa2σ + a+
2σa1σ

)
+ U12n1n2 +

+I (S1S2) +
2∑
j=1

{
−gµBHSzj + A (σjSj)

}
, (2.4)

где ξdσ = εd − σgeµBH − µ - отсчитанная от химпотенциала спин-зависящая энергия

электрона, находящегося на примеси, во внешнем магнитном поле H; εd - затравочная

одноэлектронная энергия примесного атома; nσ = a+
σ aσ - оператор числа электронов на

примесном центре с проекцией спина σ; a+
σ - оператор рождения электрона на примес-

ном атоме с проекцией спина σ. В случае димера электронные операторы на узле, nj и

a+
jσ, имеют аналогичный смысл. Параметр U характеризует хаббардовское отталкива-

ние двух электронов с противоположными проекциями спинов на одном узле; U12 - ин-

тенсивность межузельного кулоновского отталкивания; td - параметр перескока между
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узлами устройства, содержащего димер. Действие магнитного поля на энергетическую

структуру спиновой атомной структуры с эффективным g-фактором описывается по-

средством предпоследнего слагаемого в (2.3) и (2.4). Взаимосвязь между спиновыми

степенями свободы транспортируемого электрона и спиновой структуры осуществля-

ется через механизм s − d(f)- обменной связи и описывается последним слагаемым

(2.3) и (2.4), где S (Sj) - является векторным оператором спинового момента примеси

(j-го спинового момента димера), а σ - векторным оператором спина транспортиру-

емого электрона. Интенсивность s − d(f)- обменной связи определяется параметром

A. Как известно, скалярное произведение σS содержит операторные слагаемые, соот-

ветствующие учету спин-флип процессов, когда происходит одновременное изменение

проекций спинов у структуры и у электрона при сохранении суммарного значения z-

проекции спина для всей системы. Важность таких процессов связана, в частности, с

тем, что благодаря им происходит изменение потенциального профиля рассеивающего

центра. Это проявляется, например, в индуцировании магнитным полем эффекта Фа-

но (см. главу 1). Как будет показано ниже, отмеченные процессы существенно влияют

на ВАХ системы и при учете процессов многократного рассеяния.

Связь устройства с металлическими контактами описывается вторым слагаемым

гамильтониана системы (2.1) посредством учета процессов туннелирования электронов

между этими подсистемами,

1). T̂ =
∑
kσ

tLkc
+
kσaσ +

∑
pσ

tRpd
+
pσaσ + h.с. = T̂L + T̂R + h.c., (2.5)

2). T̂ =
∑
kσ

tLkc
+
kσa1σ +

∑
pσ

tRpd
+
pσa2σ + h.с. = T̂L + T̂R + h.c. (2.6)

Здесь tLk , tRp - параметры связи левого и правого контактов с центральной областью,

соответственно.

Последнее слагаемое V̂ полного гамильтониана системы, обусловленное приложе-

нием к металлическим контактам напряжения смещения V , индуцирующим прохож-
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дение электрического тока, определяется выражением:

1). V̂ =
eV

2

∑
σ

a+
σ aσ + eV

∑
pσ

d+
pσdpσ, (2.7)

2). V̂ =
eV

2

∑
jσ

a+
jσajσ + eV

∑
pσ

d+
pσdpσ. (2.8)

2.2.2 Связь стационарных кинетических процессов и неравно-

весных средних

Поскольку случай с димером является более сложным, последующий вывод об-

щего выражения, описывающего туннельный ток через устройство, и кинетических

уравнений будет осуществляться именно для этой спиновой структуры [15]. После чего

будут обсуждены упрощения, связанные с наличием только одного узла в центральной

части системы вместо двух.

Выражение для стационарного тока I, протекающего через устройство, может

быть получено на основе хорошо известной связи его величины с изменением заряда

в единицу времени в левом контакте, I = e
˙̂
NL (N̂L =

∑
kσ c

+
kσckσ). Проведя простые

преобразования, находим, что

I = −ie
~

〈[
N̂L, T̂L

]〉
, (2.9)

где в правой стороне выражения под знаком среднего стоит коммутатор оператора

числа электронов в левом контакте с оператором туннелирования между левым кон-

тактом и устройством. Принято, что e обозначает абсолютную величину заряда элек-

трона. Усреднение проводится с матрицей плотности ρ(t) [110, 111], удовлетворяющей

уравнению

i~∂ρ(t)/∂t =
[
Ĥ, ρ(t)

]
. (2.10)

Используя выражения для N̂L и T̂L, получаем

I = −ie
~
∑
kσ

[
tLk
〈
c+
kσa1σ

〉
− t∗Lk

〈
a+

1σckσ
〉]
. (2.11)
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Для вычисления входящих в это выражение средних обычно применяются неравно-

весные функции Грина. Необходимость их использования связана с наличием разно-

сти потенциалов, индуцирующих поток электронов, что делает задачу неравновесной.

Вычисление неравновесных функций Грина может быть реализовано в рамках теории

возмущений.

Для построения теории возмущений, в которой в качестве возмущения формаль-

но будет выступать только туннельная связь между контактами и устройством, а в

качестве нулевого гамильтониана оператор Ĥ0, проведем два преобразования. Первое

преобразование связано с переходом к матрице плотности ρv(t) [112], такой что

ρ(t) = Û+
v ρv(t)Ûv, Ûv = exp

(
itV̂ /~

)
. (2.12)

В уравнение движения для ρv(t),

i~∂ρv(t)/∂t =
[
Ĥv(t), ρv(t)

]
, (2.13)

входит гамильтониан Ĥv(t) = Ĥ0 + T̂v(t), в котором оператор туннелирования

T̂v(t) =
∑
kσ

tLk(t)c
+
kσa1σ +

∑
pσ

tRp(t)d
+
pσa2σ + h.c. (2.14)

имеет явную временную зависимость, определяемую функциями

tLk(t) = tLk exp(−iteV/2~), tRp(t) = tRp exp(iteV/2~).

С этим обстоятельством связана необходимость использования неравновесных функ-

ций Грина.

Второе преобразование осуществляет переход к представлению взаимодействия:

ρv(t) = Û+
0 ρI(t)Û0, Û0 = exp

(
itĤ0/~

)
. (2.15)

В этом представлении выражение для тока принимает следующий вид:

I = −ie
~
∑
kσ

[
tLk(t)

〈
c+
kσ(t)a1σ(t)

〉
I
− t∗Lk(t)

〈
a+

1σ(t)ckσ(t)
〉
I

]
, (2.16)

где знак I у угловых скобок означает, что среднее вычисляется с матрицей плотности,

удовлетворяющей уравнению

i~∂ρI(t)/∂t =
[
T̂I(t), ρI(t)

]
, (2.17)
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в котором оператор туннелирования записан в представлении взаимодействия,

T̂I(t) =
∑
kσ

tLk(t)c
+
kσ(t)a1σ(t) +

∑
pσ

tRp(t)d
+
pσ(t)a2σ(t) + h.c. (2.18)

В этом представлении временная зависимость операторов вторичного квантования

определяется обычным образом. При этом для операторов контактов,

ckσ(t) = Û+
0 ckσÛ0 = ckσ exp(−itξLkσ/~),

явная временная зависимость хорошо известна. Получение явной зависимости от вре-

мени операторов устройства в представлении взаимодействия ajσ(t) = Û+
0 ajσÛ0 для

рассматриваемой системы представляет более сложную задачу. Это препятствует раз-

витию теории возмущений, в которой использовались бы фермиевские операторы. Пре-

одоление отмеченной трудности связано с введением атомного представления для га-

мильтониана устройства (см.ниже).

На заключительном этапе получения выражения для тока, в котором будут ис-

пользоваться только средние, вычисляемые с матрицей плотности ρ0, описывающей

ансамбль невзаимодействующих между собой контактов и устройства, введем эволю-

ционный оператор S(t,−∞), позволяющий установить связь между ρI(t) и ρ0

ρI(t) = S(t,−∞)ρ0S
+(t,−∞), ρ0 = ρI(−∞). (2.19)

Поскольку оператор S(t,−∞) удовлетворяет уравнению

i~∂S(t,−∞)/∂t = T̂I(t)S(t,−∞), (2.20)

то его можно представить через T-упорядоченную экспоненту

S(t,−∞) = Tt exp

(
− i
~

∫ t

−∞
T̂I(t)dt

)
. (2.21)

Оператор S(t,−∞) решает поставленную задачу, поскольку〈
c+
kσ(t)a1σ(t)

〉
I

=
〈
S+(t,−∞)c+

kσ(t)a1σ(t)S(t,−∞)
〉

0
. (2.22)

Если в среднее, находящееся в правой части этого уравнения, вставить единичный

оператор S−1(∞,−∞)S(∞,−∞), то получим〈
c+
kσ(t)a1σ(t)

〉
I

=
〈
S−1(∞,−∞)S(∞, t)c+

kσ(t)a1σ(t)S(t,−∞)
〉

0
. (2.23)
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Рис. 2.1: Временной контур Келдыша C.

Введение контура Келдыша C [111, 113–115], изображенного на рисунке 2.1, поз-

воляет записать рассматриваемые средние в удобном для вычисления виде

〈
c+
kσ(t)a1σ(t)

〉
I

=
〈
TCc

+
kσ(t)a1σ(t)SC

〉
0
, (2.24)

где TC - оператор хронологического упорядочения по времени на контуре Келдыша C,

а матрица рассеяния SC ,

SC = TC exp

(
− i
~

∫
C

T̂I(t)dt

)
, (2.25)

определяется через оператор туннелирования, в котором область изменения времен-

ного аргумента принадлежит тому же контуру.

2.2.3 Атомное представление для операторов устройства

Существенная особенность рассматриваемой задачи связана со структурой устрой-

ства, описываемой гамильтонианом ĤD. Из его определения видно, что электрон, по-

падая в устройство, будет взаимодействовать как с зарядовыми, так и со спиновыми

степенями свободы. Присутствие большого числа различных затравочных амплитуд

рассеяния приводит не только к значительному усложнению ряда теории возмуще-

ний, но и к проблеме вычисления явного вида фермиевских и спиновых операторов в

представлении взаимодействия. Это связано с неэквидистантной структурой спектра

фермиевских (или спиновых) возбуждений оператора ĤD. Поэтому непосредственное

применение диаграммной техники в терминах операторов вторичного квантования ста-

новится невозможным из-за отсутствия теоремы Вика для средних от произведения

таких операторов.
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Выход из этого затруднения связан с построением атомного представления и запи-

си в нем гамильтониана устройства, а также оператора туннелирования. С этой целью

введем функции |Ψn〉, являющиеся решением уравнения Шредингера для устройства,

ĤD|Ψn〉 = En|Ψn〉, n = 1, 2, ..., ND. (2.26)

Набор функций |Ψ1〉, |Ψ2〉, ..., |ΨND〉, можно рассматривать как базис гильбертова про-

странства, в котором действуют операторы, относящиеся к устройству. Введем опера-

торы Хаббарда [116–118]

Xnm = |Ψn〉〈Ψm|, n,m = 1, 2, ..., ND, (2.27)

действующие в гильбертовом пространстве устройства. В частности, действие этих

операторов на базисные состояния определяется простым образом:Xnm|Ψp〉 = δmp|Ψn〉.

Первое преимущество этого представления связано с тем, что переход к нему при-

водит к диагональной форме гамильтониана HD:

HD =

ND∑
n=1

EnX
nn. (2.28)

Вторая важная особенность атомного представления связана с тем, что явный вид

операторов Хаббарда в представлении взаимодействия Xnm(t) = U0(t)XnmU+
0 (t) легко

вычисляется. При этом возникает обычная временная зависимость по экспоненциаль-

ному закону [117,118]:

Xnm(t) = exp (i (En − Em) t)Xnm ≡ exp (iEαt)X
nm.

Здесь использована удобная для дальнейшего форма записи: под E понимается ND-

мерный вектор (E1, E2, ..., END); а под α - ND-мерный вектор, i-ая компонента которого

определяется разностью двух символов Кронекера: αi(n,m) = δin− δim. Тогда скаляр-

ное произведение αE ≡ Eα = En − Em, если α = αi(n,m), т.е. если α соответствует

переходу между состояниями Ψm и Ψn.

Простота временной зависимости операторов Хаббарда в представлении взаимо-

действия открывает очевидный путь построения теории возмущений с применением

диаграммной техники для операторов Хаббарда, поскольку для них существует тео-

рема Вика [125].
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Введение матричных элементов операторов уничтожения электрона с проекцией

спина σ на первом и на втором узлах устройства,

γ1σ(nm) = 〈Ψn|a1σ|Ψm〉, γ2σ(nm) = 〈Ψn|a2σ|Ψm〉, (2.29)

позволяет в компактном виде выразить фермиевские операторы через операторы Хаб-

барда,

a1σ =
∑
α

γ1σ(α)Xα, a2σ =
∑
α

γ2σ(α)Xα, α ≡ α(n,m). (2.30)

Здесь, для краткости, использована запись суммирования по индексу α, подразумева-

ющая в действительности суммирование по паре индексов n и m атомных состояний

устройства. Явный вид собственных функций и энергий гамильтониана (2.28), |Ψn〉

и En, а также матричных элементов (2.29) для двух различных спиновых структур

будет дан ниже при непосредственном рассмотрении ВАХ этих систем.

При использовании атомного представления оператор туннелирования, входящий

в матрицу рассеяния, приобретает удобный для построения теории возмущений вид,

когда в явной форме присутствуют операторы перехода между атомными состояния-

ми,

T̂I(t) =
∑
kσ,α

tLk(t)γ1σ(α)c+
kσ(t)Xα(t) +

∑
pσ,α

tRp(t)γ2σ(α)d+
pσ(t)Xα(t) + h.c. (2.31)

2.2.4 Неравновесные функции Грина, спектральные функции

устройства, спектральные функции туннельной связи

При использовании операторов Хаббарда выражение для тока в атомном пред-

ставлении записывается в виде:

I = −ie
~
∑
kσ,α

γ1σ(α)
[
tLk(t)

〈
c+

1σ(t)Xα(t)
〉
I
− t∗Lk(t)

〈
X−α(t)c1σ(t)

〉
I

]
, (2.32)

позволяющем использовать диаграммную форму теории возмущений. С этой целью

введем неравновесные функции Грина, построенные на фермиевских операторах, на
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операторах Хаббарда, а также функции, содержащие произведение фермиевского опе-

ратора и оператора Хаббарда,

Gab
Lkσ (τ, τ ′) = −i

〈
TCckσ (τa) c

+
kσ (τ ′b)

〉
0
,

Dab
α,β (τ, τ ′) = −i

〈
TCX

α (τa)X
−β (τ ′b)SC

〉
0
, (2.33)

Rab
kσ,α (τ, τ ′) = −i

〈
TCckσ (τa)X

−α (τ ′b)SC
〉

0
,

Rab
α,kσ (τ, τ ′) = −i

〈
TCX

α (τa) c
+
kσ (τ ′b)SC

〉
0
,

для которых каждый из верхних индексов a и b может принимать два значения: +

или −. Первому индексу a соответствует время τa у первого оператора, стоящего в

упорядоченном по Келдышу среднем. Это означает, что при a = + (−) оператор ckσ (τa)

или Xα (τa) в представлении взаимодействия берется в момент времени τ , на нижней

(верхней) ветви контура Келдыша (см. рис. 2.1). Аналогично сказанному при b = + (−)

оператор X−α (τ ′b) или c+
kσ (τ ′b) берется в момент времени τ ′ на нижней (верхней) ветви

контура Келдыша.

Введенные функции Грина (2.33) позволяют представить выражение для тока в

удобной для применения теории возмущений форме:

I =
e

~
∑
kσ,α

tLkγ1σ(α)
{
eieV t/2R++

Lkσ,α(t, t+ δ)− (2.34)

−e−ieV t/2R++
α,Lkσ(t, t+ δ)

}
, δ → +0.

Анализ диаграммного ряда, возникающего при разложении матрицы рассеяния

SC в (2.33), показывает, что функции Грина R++
Lkσ,α (t, t′) и R++

α,Lkσ (t, t′) могут быть

представлены в виде интегральных сверток неравновесных функций Грина для ле-

вого контакта с неравновесными функциями Грина для устройства, записанными в
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атомном представлении,

R++
Lkσ,α (t, t′) =

∑
β

tLkγ1σ (β)×

×
+∞∫
−∞

dτ
{
G++
Lkσ (t− τ)D++

αβ (τ − t′)−G+−
Lkσ (t− τ)D−+

αβ (τ − t′)
}

exp[−ieV τ/(2~)],

R++
α,Lkσ (t, t′) =

∑
β

tLkγ1σ (β)× (2.35)

×
+∞∫
−∞

dτ
{
D++
αβ (t− τ)G++

Lkσ (τ − t′)−D+−
αβ (t− τ)G−+

Lkσ (τ − t′)
}

exp[+ieV τ/(2~)].

Проводя фурье-преобразование для неравновесных функций,

Gab
Lkσ(τ − τ ′) =

∫
dω

2π
exp[−iω(τ − τ ′)]Gab

Lkσ(ω),

Dab
αβ(τ − τ ′) =

∫
dω

2π
exp[−iω(τ − τ ′)]Dab

αβ(ω), (2.36)

получим, что ток выражается через спектральные функции системы,

I =
e

h

∑
σ

+∞∫
−∞

dω
[
M−+

1σ (ω)W+−
1σ (ω)−M+−

1σ (ω)W−+
1σ (ω)

]
. (2.37)

В (2.37) левосторонние спектральные функции устройства,W ab
1σ (ω), выражаются через

атомные функции Грина посредством соотношения

W ab
1σ (ω) =

∑
αβ

γ1σ (α) γ1σ (β)Dab
αβ (ω) . (2.38)

Правосторонние спектральные функции, W ab
2σ (ω), которые также будут использовать-

ся в дальнейшем, определяются аналогично. Название введенных функций связано с

параметрами представления для оператора уничтожения электрона на узле, участву-

ющем в туннельной связи с левым или правым контактом, соответственно. Кроме того,

введены левосторонние спектральные функции туннельной связи контакта с устрой-

ством,

Mab
1σ (ω) =

∑
k

t2LkG
ab
Lkσ (ω + eV/(2~)) , (2.39)

где Gab
Lkσ - неравновесные затравочные функции Грина левого контакта,

G++
Lkσ (ω) =

nLkσ
ω − ξLkσ − iδ

+
1− nLkσ

ω − ξLkσ + iδ
, G−−Lkσ (ω) = − nLkσ

ω − ξLkσ + iδ
− 1− nLkσ
ω − ξLkσ − iδ

,

G+−
Lkσ (ω) = 2πinLkσδ (ω − ξLkσ) , G−+

Lkσ (ω) = 2πi (nLkσ − 1) δ (ω − ξLkσ) ,
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где

nLkσ =

{
1 + exp

[
εLkσ − µ

T

]}−1

.

Затравочные функции Gab
Rpσ, которые имеются в определении правосторонних спек-

тральных функций туннельной связи,

Mab
2σ (ω) =

∑
p

t2RpG
ab
Rpσ (ω − eV/(2~)) , (2.40)

определяются аналогично.

Формула (2.37) сводит проблему вычисления туннельного тока к задаче о нахож-

дении спектральных функций устройства W+−
1σ (ω) и W−+

1σ (ω). Заметим, что входящие

в них суммы по α и β соответствуют учету вкладов в ток от процессов, связанных с

переходами между состояниями |Ψ1〉, |Ψ2〉, ..., |ΨND〉 устройства.

Вычисление спектральных функций устройства W ab
jσ связано с решением системы

уравнений для неравновесных функций Грина Dab
αβ. Получение такой системы заметно

упрощается, если учесть, что слагаемые ряда теории возмущений дляDab
αβ(τ−τ ′) отлич-

ны от нуля только в том случае, если оператор туннелирования входит в среднее чет-

ное число раз. При этом из аддитивности H0 по подсистемам контактов и устройства

следует независимость вычисления средних от фермиевских операторов и от операто-

ров Хаббарда. Это дает возможность в каждом порядке теории возмущений провести

явное вычисление средних от фермиевских операторов. После чего возникает ренор-

мированный ряд, позволяющий получить точное представление для неравновесных

функций Грина Dab
αβ в следующем виде

Dab
αβ(τ − τ ′) = −i

〈
TCX

α(τa)X
−β(τ ′b)S̃C

〉
0
. (2.41)

Здесь ренормированная матрица рассеяния,

S̃C = TC exp

−i
∫
C

dτ1

∫
C

dτ2

∑
αβ

Ṽαβ(τ1 − τ2)X−α(τ1)Xβ(τ2)

, (2.42)

определяется через эффективное взаимодействие, которое зависит от разности времен-

ных аргументов на контуре Келдыша. Элементы эффективного взаимодействия выра-

жаются через характеристики контактов и интенсивности туннельных связей устрой-
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ства с ними:

Ṽαβ(τ1 − τ2) =
∑
kσ

γ1σ(α)γ1σ(β)t2Lke
i eV

2
(τ1−τ2)GLkσ(τ1 − τ2) +∑

pσ

γ2σ(α)γ2σ(β)t2Rpe
−i eV

2
(τ1−τ2)GRpσ(τ1 − τ2) (2.43)

Полученное представление для Dab
αβ(τ − τ ′) совместно с явными выражениями для

S̃C и для Ṽαβ(τ1 − τ2) позволяют при нахождении неравновесных функций устройства

применять только диаграммную технику для операторов Хаббарда, в которой времен-

ная зависимость операторов определена на контуре Келдыша.

Рис. 2.2: Система уравнений для неравновесных функций Dαβ .

Для дальнейшего существенно, что при квантовом транспорте электронов реали-

зуются процессы рассеяния, сопровождающиеся изменением состояния устройства. В

результате электрон, пришедший в устройство из левого контакта, может перейти в

правый контакт или вернуться обратно в левый, а затем снова туннелировать в область

устройства. Такие процессы могут инициировать переход устройства в возбужденные

состояния. Эффекты многократного отражения будут учтены, если в ряду теории воз-

мущений дляDab
αβ сохранить слагаемые всех порядков по параметрам туннельной связи

устройства с левым и правым контактами. На диаграммном языке в беспетлевом при-

ближении это означает, что функции Dab
αβ должны удовлетворять системе уравнений,

графическая форма которых хорошо известна для хаббардовских систем [117, 118] и

представлена на рисунке 2.2. Заметим, что эффект от учета петлевых диаграмм при

нахождении неравновесных функций Грина устройства был ранее рассмотрен на при-

мере траснпорта через простейшую двухуровневую структуру - одиночную квантовую

точку [119,121,122].

Воспользовавшись определением контура Келдыша C (см. рис. 2.1) и действуя

дифференциальным оператором D̂−1
0α = i ∂

∂t
+ Eα на исходные уравнения в частотном

представлении [113], запишем первую систему уравнений для неравновесных функций
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Грина в атомном представлении D+−
αβ (ω) и D−−αβ (ω):

D+−
αβ (ω) =

∑
ν

Dα(ω)
[
Ṽ ++
αν (ω)D+−

νβ (ω)− Ṽ +−
αν (ω)D−−νβ (ω)

]
, (2.44)

D−−αβ (ω) = −δαβDα(ω)−
∑
ν

Dα(ω)
[
Ṽ −−αν (ω)D−−νβ (ω)− Ṽ −+

αν (ω)D+−
νβ (ω)

]
.

Вторая система уравнений для D−+
αβ (ω) и D++

αβ (ω) получается аналогично и представ-

ляется следующим образом:

D−+
αβ (ω) =

∑
ν

Dα(ω)
[
Ṽ −+
αν (ω)D++

νβ (ω)− Ṽ −−αν (ω)D−+
νβ (ω)

]
, (2.45)

D++
αβ (ω) = δαβDα(ω) +

∑
ν

Dα(ω)
[
Ṽ ++
αν (ω)D++

νβ (ω)− Ṽ +−
αν (ω)D−+

νβ (ω)
]
.

При получении этих уравнений использовались затравочные неравновесные функции

устройства

D++
0α (ω) =

Nn

ω + Eα + iδ
+

Nm

ω + Eα − iδ
, D+−

0α (ω) = 2πiNmδ (ω + Eα) , (2.46)

D−−0α (ω) = − Nn

ω + Eα − iδ
− Nm

ω + Eα + iδ
, D−+

0α (ω) = −2πiNnδ (ω + Eα) .

Кроме того, был введен пропагатор Dα(ω) = bα/ (ω + Eα), в котором концевой мно-

житель bα = Nn +Nm, если α = α(n,m). Этот множитель определяется суммой чисел

заполнения Nn = 〈Xnn〉 и Nm = 〈Xmm〉 состояний устройства |Ψn〉 и |Ψm〉, между

которыми инициируется переход.

Решение систем уравнений (2.44) и (2.45) существенно упрощается, если учесть,

что матричные элементы взаимодействия Ṽ ab
αβ(ω) можно записать в виде суммы четы-

рех слагаемых, каждое их которых по индексам α и β имеет расщепленный характер,

Ṽ ab
αβ(ω) =

2∑
j=1

∑
σ

γjσ(α)γjσ(β)Mab
jσ(ω). (2.47)

При этом видно, что интенсивность взаимодействия для каждого слагаемого опреде-

ляется как значениями параметров представления, так и значениями левосторонних

и правосторонних спектральных характеристик туннельных связей устройства с кон-

тактами.

Фактор расщепленности позволяет ввести линейные комбинации

Φab
jσβ(ω) =

∑
ν

γjσ(ν)Dab
νβ(ω) (2.48)
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и для них получить замкнутые системы уравнений [126]. Тогда, из (2.44) для четы-

рех введенных выше комбинаций Φ+−
1σβ(ω), Φ−−1σβ(ω), Φ+−

2σβ(ω), Φ−−2σβ(ω) легко получить

систему четырех уравнений, которую для краткости запишем в матричном виде:

Λ̂σ(ω) · Π(1)
σβ (ω) = −Υ

(1)
σβ (ω), (2.49)

где вектор Π
(1)
σβ (ω) составлен из четырех введенных комбинаций

Π̃
(1)
σβ (ω) = [Φ−−1σβ(ω) Φ−−2σβ(ω) Φ+−

1σβ(ω) Φ+−
2σβ(ω)]T , (2.50)

а динамическая матрица Λ̂σ(ω) равна
1 + L11σ(ω)M−−

1σ (ω) L12σ(ω)M−−
2σ (ω) −L11σ(ω)M−+

1σ (ω) −L12σ(ω)M−+
2σ (ω)

L12σ(ω)M−−
1σ (ω) 1 + L11σ(ω)M−−

2σ (ω) −L12σ(ω)M−+
1σ (ω) −L11σ(ω)M−+

2σ (ω)

L11σ(ω)M+−
1σ (ω) L12σ(ω)M+−

2σ (ω) 1− L11σ(ω)M++
1σ (ω) −L12σ(ω)M++

2σ (ω)

L12σ(ω)M+−
1σ (ω) L11σ(ω)M+−

2σ (ω) −L12σ(ω)M++
1σ (ω) 1− L11σ(ω)M++

2σ (ω)

 .

В правой стороне матричного уравнения стоит вектор Υ
(1)
σβ (ω), такой что

Υ̃
(1)
σβ (ω) = [ γ1σ(β) γ2σ(β) 0 0 ]T ·Dβ(ω). (2.51)

Здесь были введены функции

Lijσ(ω) =
∑
α

γiσ(α)γjσ(α)Dα(ω). (2.52)

Из приведенных уравнений следует, что

Φ+−
1σβ(ω) =

γ2σ(β)∆23
σ (ω)− γ1σ(β)∆13

σ (ω)

∆σ(ω)
Dβ(ω), (2.53)

где ∆σ(ω) = det (Λσ(ω)), а ∆nm
σ (ω) - детерминант третьего порядка, получающийся из

∆σ(ω) посредством вычеркивания строки с номером n и столбца с номером m. Исполь-

зуя определение левосторонней спектральной функции устройства, находим для нее

решение

W+−
1σβ(ω) =

∑
β

γ1σ(β)Φ+−
1σβ(ω) =

L12σ(ω)∆23
σ (ω)− L11σ(ω)(β)∆13

σ (ω)

∆σ(ω)
. (2.54)
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Решение второй системы (2.45) можно провести аналогично. Если ввести векторы

Π̃
(2)
σβ (ω) = [Φ−+

1σβ(ω) Φ−+
2σβ(ω) Φ++

1σβ(ω) Φ++
2σβ(ω)]T , (2.55)

Υ̃
(2)
σβ (ω) = [0 0 γ1σ(β) γ2σ(β)]T ·Dβ(ω), (2.56)

то получим уравнение

Λ̂σ(ω) · Π(2)
σβ (ω) = Υ

(2)
σβ (ω). (2.57)

Отсюда следует, что интересующая нас спектральная интенсивность равна

W−+
1σβ(ω) =

L11σ(ω)∆31
σ (ω)− L12σ(ω)(β)∆41

σ (ω)

∆σ(ω)
. (2.58)

2.2.5 Туннельный ток и кинетические уравнения для чисел за-

полнения

Используя полученные решения, после несложных вычислений находим выраже-

ние для тока

I =
4e

h

∑
σ

+∞∫
−∞

dωΓ1σ(ω)Γ2σ(ω)
L2

12σ(ω) [n2(ω − eV/2)− n1(ω + eV/2)]

∆σ(ω)
, (2.59)

где

Γ1σ(ω) = π
∑
k

t2Lkδ(ω + eV/2− ξLkσ), Γ2σ(ω) = π
∑
p

t2Rpδ(ω − eV/2− ξRpσ).

В дальнейшем ограничимся рассмотрением часто встречающегося на практике случая

широкозонных металлических контактов, когда tL, tR � W , W - ширина зоны кон-

тактов. В результате можно пренебречь реальными частями Mab
jσ (ω), а мнимые части

рассматривать постоянными, т.е. Γ1,2σ = πt2L,RgL,Rσ = const (gL,Rσ - спин-зависящие

плотности состояний левого и правого контактов). Тогда для определителя динамиче-

ской матрицы Λ̂σ(ω) получим следующее выражение:

∆σ(ω) =

[
1− Γ1σΓ2σ

(
L2

11σ(ω)− L2
12σ(ω)

)]2

+ Γ2
σL

2
11σ(ω),Γσ = Γ1σ + Γ2σ. (2.60)

Отметим, что выражение (2.59) удовлетворяет очевидным требованиям. Прежде

всего это связано с обращением тока в нуль, как только tR = 0, либо tL = 0 [107]. Более
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тонкий эффект связан с тем, что в рассматриваемом случае ток должен равняться ну-

лю, если между узлами устройства нет связи, т.е. при td = 0. В явном виде параметр

td не входит в выражение для тока. Однако зависимость от него проявляется через

функции L11σ и L12σ. В предельном случае, когда td = 0, L11σ 6= 0, а L12σ = 0. Следова-

тельно, ток, как и должно быть, в этом пределе обращается в нyль. Кроме того, если

перейти к системе с ĤD, описываемом формулой (2.3), с одним узлом в центре, тогда

L11σ = L12σ. Таким образом, окончательные выражения для туннельного тока имеют

вид:

1). I =
4e

h

∑
σ

Γ1σΓ2σ

+∞∫
−∞

dω
L2

11σ (n2 − n1)

1 + Γ2
σL

2
11σ

, (2.61)

2). I =
4e

h

∑
σ

Γ1σΓ2σ

+∞∫
−∞

dω
L2

12σ (n2 − n1)[
1− Γ1σΓ2σ (L2

11σ − L2
12σ)
]2

+ Γ2
σL

2
11σ

. (2.62)

Входящие в выражение для тока функции содержат концевые множители, кото-

рые определяются через числа заполнения Nn (n = 1, 2, ....ND) состояний устройства.

Для получения кинетических уравнений, которым должны удовлетворять числа за-

полнения, воспользуемся неравновесными функциями D+−
αα (t− t′) с различными α.

Из определения (2.33) следует, что

D+−
αα (t− t′) = i

〈
X−α (t′)Xα (t)

〉
=

∫
dω

2π
e−iω(t−t′)D+−

αα (ω) . (2.63)

Тогда, для t = t′ получаем

Nm ≡ 〈Xmm〉 =

∫
dω

2πi
D+−
αα (ω) , α = α (n, m) . (2.64)

Как видно из (2.44), функция D+−
αβ (ω) выражается через введенные выше комбина-

ции Φ+−
jσβ (ω) и Φ−−jσβ (ω). Решение для Φ+−

1σβ (ω) определено формулой (2.53). Применяя

аналогичную методику, нетрудно получить недостающие функции. После простых, но

громоздких вычислений, получим искомую систему кинетических уравнений для чи-

сел заполнения

1). Nm =
∑
σ

∫
dω

π
γ2

1σ (α)D2
α

Γ1σn1 + Γ2σn2

1 + Γ2
σL

2
11σ

, (2.65)

2). Nm =
∑
σ

∫
dω

π
γ2

1σ (α)D2
α

Γ1σn1 + Γ2σn2 + Γ1σΓ2σ (Γ1σn2 + Γ2σn1) δ2
σ (α)[

1− Γ1σΓ2σ (L2
11σ − L2

12σ)
]2

+ Γ2
σL

2
11σ

, (2.66)
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где

δσ (α) = L11σ − sign [γ1σ (α) γ2σ (α)] · L12σ. (2.67)

Далее обратимся к анализу непосредственных следствий, к которым приводит учет

процессов многократного рассеяния за пределами приближения линейного отклика.

2.3 Проявление эффектов неравновесности в транс-

портных характеристиках анизотропной магнит-

ной примеси

2.3.1 Гильбертово пространство состояний устройства, включа-

ющего одиночный спиновый момент

Начнем с более простого случая, когда в области устройства располагается одиноч-

ный спиновый момент с анизотропией типа "легкая ось". Чтобы определить энергии

переходов Eα и параметры представления γ1σ (α) ≡ γσ (α), решим уравнение Шредин-

гера с гамильтонианом (2.3), ĤD|Ψn〉 = En|Ψn〉.

Поскольку оператор числа электронов, находящихся в устройстве, коммутирует с

ĤD, то базисные вектора гильбертова пространства состояний можно сгруппировать

так, что в каждой такой совокупности отдельный базисный вектор описывает состо-

яние с фиксированным числом электронов в устройстве: 0, 1 или 2. Таким образом,

гильбертово пространство состояний разбивается на три сектора.

Сектор с нулевым числом электронов определяется как пространство состояний,

задаваемых произвольной линейной суперпозицией трех базисных векторов (S = 1):

|Ψn〉 ≡ |1〉 = |0, 0〉, |2, 3〉 = |0,±1〉. (2.68)

В правой части этих и последующих выражений кет-вектор используется для иденти-

фикации состояний с заданным числом электронов и проекции спина примеси. Для
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данного сектора первый индекс кет-вектора соответствует тому, что электронов в

устройстве нет.

Однофермионный сектор гильбертова пространства задается набором из шести

собственных функций оператора ĤD:

|4〉 = cos Θ+| ↑, 0〉 − sin Θ+| ↓,+1〉, |5〉 = cos Θ−| ↓, 0〉 − sin Θ−| ↑,−1〉,

|6〉 = sign (A) (sin Θ+| ↑, 0〉 − cos Θ+| ↓,+1〉) , (2.69)

|7〉 = sign (A) (sin Θ−| ↓, 0〉+ cos Θ−| ↑,−1〉) ,

|8〉 = | ↑,+1〉, |9〉 = | ↓,−1〉,

где первый индекс кет-вектора показывает ориентацию спина электрона, находящегося

на примеси. Коэффициенты разложения имеют вид

sin Θ± = sign (A)

√
1 + x±

2
, cos Θ± =

√
1− x±

2
, x± = ∆±/ν±, (2.70)

ν± =
√

∆2
± + A2/2, ∆± = ∆± (g/2− 1)h, ∆ = A/4−D/2, h = µBH.

Влияние магнитного поля проявляется через зависимость этих выражений от h. Для

реальных систем в большинстве случаев выполняются условия, когда энергия зеема-

новского взаимодействия меньше параметров модели. Тогда в линейном по h прибли-

жении нетрудно установить явную зависимость коэффициентов разложения от маг-

нитного поля:

sin Θ± ≈ sin Θ± (g/2− 1)h
1− x

2ν
sin Θ, cos Θ± ≈ cos Θ∓ (g/2− 1)h

1 + x

2ν
cos Θ,

sin Θ = sign (A)

√
1 + x

2
, cos Θ =

√
1− x

2
, x = ∆/ν, ν =

√
∆2 + A2/2. (2.71)

Базисные вектора двухэлектронного сектора определяются выражениями:

|10〉 = |2, 0〉, |11, 12〉 = |2,±1〉. (2.72)

В свою очередь, собственные значения энергии устройства Ei (i = 1, 2, ..., 12) могут
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быть записаны следующим образом:

E1 = 0, E2(3) = D ∓ gh,

E4(5) = ξd↑(↓) −∆± − ν±, E6(7) = ξd↑(↓) −∆± + ν±, (2.73)

E8(9) = ξd↑(↓) +D + A/2∓ gh,

E10 = 2ξd + U, E11(12) = 2ξd + U +D ∓ gh.

При однофермионных возбуждениях устройства происходят переходы между со-

стояниями |i〉, для которых число электронов отличается на единицу. Для каждой

проекции спина σ имеется десять таких переходов. В данной задаче важную роль игра-

ют зависимости энергетических разностей отмеченных переходов от магнитного поля.

Это связано с тем, что расщепление энергий однофермионных переходов в магнитном

поле для электронов с разной проекцией спина лежит в основе изменения зависимости

чисел заполнения от электрического поля смещения (см.ниже) и определяет появле-

ние дополнительных ступенек в ВАХ. Имея это в виду, приведем c отмеченной выше

точностью явную зависимость энергий переходов от h. В случае σ = +1/2:

E1,4 = E1 − E4 ≈ ∆ + ν − ξd + g+h, E1,6 ≈ ∆− ν − ξd + g−h,

E3,5 ≈ ∆ + ν +D − ξd + g−h, E3,7 ≈ ∆− ν +D − ξd + g+h,

E2,8 = − (A/2 + ξd − h) , (2.74)

E4,11 ≈ − (∆ + ν + U +D + ξd) + g−h, E5,10 ≈ − (∆ + ν + U + ξd) + g+h,

E6,11 ≈ − (∆− ν + U +D + ξd) + g+h, E7,10 ≈ − (∆− ν + U + ξd) + g−h,

E9,12 = − (U − A/2 + ξd − h) ,

где g± = g/2± ∆
ν

(g/2− 1). Для σ = −1/2 имеем

E1,5 ≈ ∆ + ν − ξd − g+h, E1,7 ≈ ∆− ν − ξd − g−h,

E2,4 ≈ ∆ + ν +D − ξd − g−h, E2,6 ≈ ∆− ν +D − ξd − g+h,

E3,9 = − (A/2 + ξd + h) , (2.75)

E4,10 ≈ − (∆ + ν + U + ξd)− g+h, E5,12 ≈ − (∆ + ν + U +D + ξd)− g−h,

E6,10 ≈ − (∆− ν + U + ξd)− g−h, E7,12 ≈ − (∆− ν + U +D + ξd)− g+h,

E8,11 = − (U − A/2 + ξd + h) .
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Проводя вычисление матричных элементов 〈n|aσ|m〉, получаем:

a↑ =
[
sign (A)X1,6 −X4,11

]
sin Θ+ +

[
X1,4 + sign (A)X6,11

]
cos Θ+ +X2,8 +

+
[
sign (A)X7,10 −X3,5

]
sin Θ− +

[
X5,10 + sign (A)X3,7

]
cos Θ− +X9,12; (2.76)

a↓ = −
[
X2,4 + sign (A)X6,10

]
sin Θ+ +

[
sign (A)X2,6 −X4,10

]
cos Θ+ +X3,9 +

+
[
sign (A)X1,7 +X5,12

]
sin Θ− +

[
X1,5 − sign (A)X7,12

]
cos Θ− −X8,11.

Таким образом, согласно (2.30) коэффициенты пропорциональности между aσ и Xα

(α = α (n,m)) - отличные от нуля параметры представления γσ(α). Из (2.76) видно,

что в силу коллинеарной геометрии задачи, когда магнитное поле ориентировано па-

раллельно оси анизотропии, для каждого однофермионного перехода α = α (n,m) из

двух параметров представления γ↑ (α) и γ↓ (α) только один отличен от нуля.

2.3.2 Неравновесные числа заполнения и вольт-амперные ха-

рактеристики устройства с анизотропным спином

В дальнейшем обратимся к рассмотрению транспортных свойств магнитного устрой-

ства в режима туннельной связи при низких температурах. Этот случай наиболее ча-

сто реализуется в экспериментальных исследованиях [127, 128]. На математическом

языке отмеченному режиму соответствует выполнение неравенств T, Γσ � Eα, что

означает малость температуры и уширения уровней энергий по сравнению с расстоя-

нием между этими уровнями. Тогда,

Nm '
bα
π

[
arctg

(
W/2 + eV/2− ω0α

κα

)
+ (2.77)

+
ΓLσ
Γσ

arctg

(
ω0α − eV/2

κα

)
+

ΓRσ
Γσ

arctg

(
ω0α + eV/2

κα

)]
,

где введены следующие обозначения

ω0α = Eα + λακα, κα =
bαγ

2
σ (α) Γσ

1 + λ2
α

, λα =
∑
β 6=α

bβγ
2
σ (β) Γσ

Eβ − Eα
. (2.78)

Нетрудно убедиться, что при сделанных предположениях основной вклад в туннель-
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ный ток вносят диагональные слагаемые, I '
∑
α

Iαα, поэтому

I ' 4e

h

∑
α

ΓLσΓRσ
Γσ

bαγ
2
σ (α)

[
arctg

(
ω0α + eV/2

κα

)
− arctg

(
ω0α − eV/2

κα

)]
. (2.79)

При проведении численных расчетов все энергетические параметры измерялись в

единицах |t|, t = −1 эВ. Как следует из экспериментальных [44, 129, 130] и теоретиче-

ских [131, 132] работ, между параметрами модели выполнялись следующее соотноше-

ния |tL|, |tR| > |A|, |D|, |εd|, |h|. Отмеченная область параметров включает и такие

соотношения, когда соблюдается условие туннельной связи устройства с контактами,

Γσ � Eα. Поскольку W � h, то будем считать, что gLσ = gRσ = 1/W [133].

Рис. 2.3: Зависимость неравновесных чисел заполнения от энергии электрического поля сме-

щения для параметров t = −1 эВ, tL = tR = t/100, εd = A = 0.005, D = 0.003, U = 0.01,

T = 1 К, g = 2, h = 0. На вставке представлены возможные электронные переходы между

уровнями системы.
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Для начала остановимся на результатах численного решения системы кинетиче-

ских уравнений для чисел заполнения, которые находились при условии
12∑
i=1

Ni = 1.

На рисунке 2.3 представлены зависимости неравновесных чисел заполнения состоя-

ний системы электроны+магнитная примесь, N , от энергии электрического поля сме-

щения, eV , при h = 0. Для определенности предположим, что в равновесном случае

(tL = tR = 0) основным состоянием рассматриваемой системы при D > 0 являлось

состояние без электронов с Sz = 0, |1〉, N1 ' 1. Тогда в неравновесных условиях,

когда активизируются процессы многократного неупругого рассеяния, должны засе-

ляться верхние по энергии состояния магнитной примеси, как это продемонстрировано

на вставке рис. 2.3. Видно, что N1 начинает существенно отклоняться от равновесно-

го значения уже при нулевом напряжении. Чтобы понять причину возникающих при

V 6= 0 особенностей в поведении чисел заполнения и тока обратимся к соответству-

ющим аналитическим выражениям (2.77) и (2.79). Поскольку W/2 � Eα, eV/2 �

λα, κα, то главные эффекты будут иметь место в области eV/2 ∼ Eα. Действительно,

пренебрегая малыми поправками к энергии перехода α, Eα < 0 (> 0), в туннельном

режиме можно видеть, что при eV/2 < Eα и tL = tR, верхний уровень остается неза-

полненным, Nm = 0 (Nn = 0), а вклад в ток от этого перехода отсутствует, Iαα = 0.

В свою очередь, когда eV/2 > Eα, заполнение уровней одинаково, Nn = Nm, а вклад

в ток от такого канала становится ненулевым, Iαα = 2eΓLσΓRσbαγ
2
σ (α) /Γσ. Вернемся

к рисунку 2.3. Наименьшей энергией перехода является энергия E3,5 ≈ 0.0013. Од-

нако, с возрастанием V в области eV/2 ∼ E3,5 никаких существенных изменений в

распределении вероятностей заполнения уровней и ВАХ (см. пунктирную кривую на

рис. 2.5a) не наблюдается. Это связано с тем, что лежащие ниже состояния |4, 5〉 (см.

штриховую кривую на рис. 2.3) практически не заполнены. Заселенность этих состо-

яний становится значительной, только когда энергия электрического поля подходит к

удвоенной энергии следующего перехода (E1,4 ≈ −0.0017). В результате одновремен-

но заполняются состояния |4, 5〉 и |2, 3〉 (пунктирная кривая на рис. 2.3). Как видно,

соответствующая особенность в форме ступеньки появляется и в ВАХ.

На вставке рисунка 2.3 показано расположение всех уровней энергии системы при

выбранных параметрах. Стрелками с цифрами показаны возможные переходы с из-
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менением числа электронов на единицу. Причем, номер перехода соответствует но-

меру ступенчатой особенности на графике. В частности, стрелками с цифрами 1 и

2 обозначены обсуждавшиеся выше переходы между состояниями безэлектронного и

одноэлектронного секторов гильбертова пространства. При возрастании напряжения

в транспорт включаются все новые каналы, относящиеся к одноэлектронным и двух-

электронным состояниям. И при больших eV заполнение всех состояний становится

равновероятным. ВАХ имеет характерный для режима слабой связи наноструктуры с

контактами ступенчатый вид (аналогично эффекту кулоновской блокады в квантовых

точках [123,124]), наблюдаемый в экспериментах с магнитными молекулами [127,128].

Существенно, что пренебрежение процессами неравновесного возбуждения магнитно-

го атома в результате неупругого рассеяния носителей приводит к значительно более

простой ВАХ (см. штриховую кривую на рис. 2.5a).
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Рис. 2.4: Модификация зависимостей чисел заполнения N8,9 (eV ) в магнитном поле h =

5 · 10−4 для параметров рисунка 2.3.

При включении магнитного поля, как видно из (2.73), происходит снятие вырожде-

ния по энергии для состояний системы с противоположными проекциями суммарного

спина. Следовательно, становятся не равными друг другу и энергии переходов, свя-

занные с этими состояниями. Тогда возбужденное состояние с проекцией суммарного

спина, имеющей тот же знак, что и магнитное поле, активируется раньше состояния,
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обладающего суммарной проекцией спина обратного знака. Данный факт наглядно

изображен на рисунке 2.4, где приведены зависимости N8,9 (eV ) без учета (сплошная

кривая) и с учетом (штриховая и пунктирная кривые, соответственно) магнитного по-

ля. Аналогичным образом при включении магнитного поля ведут себя неравновесные

числа заполнения и других состояний, вырожденных при h = 0. В результате увеличи-

вается число кулоновских ступенек в ВАХ, что хорошо видно из сравнения сплошной

(h 6= 0) и пунктирной (h = 0) кривых на рисунке 2.5a. Такая модификация приводит

к тому, что на места плато ВАХ без магнитного поля могут приходиться скачки тока

при h 6= 0. Таким образом, рассматриваемая система обладает магнитосопротивлени-

ем, MR = (G (h) /G (0)− 1) · 100% (G = dI/dV - дифференциальная проводимость),

амплитудой которого достигает величин порядка 105 % (см. вставку рис. 2.5a).
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Рис. 2.5: ВАХ магнитного атома для параметров рисунка 2.4: (a) D = 0.003; (b) D = −0.003.

На вставках рисунков (a) и (b) - магнитосопротивление структуры и участок ВАХ с ОДП,

соответственно.

ВАХ на рисунке 2.5b при h = 0 и h 6= 0 (пунктирная и сплошная кривые, соответ-

ственно), построенные при обратном знаке параметра анизотропии магнитной примеси

(D < 0), имеют участки с отрицательной дифференциальной проводимостью (ОДП).

Два таких участка подробно представлены на вставке рисунка 2.5b. Как уже отме-

чалось выше, при энергиях электрического поля eV/2 ∼ Eα в ВАХ возникает скачек

порядка Iαα = 2eΓLσΓRσbαγ
2
σ (α) /Γσ, связанный с заселением нового возбужденного

состояния системы. Однако, в силу того, что и в неравновесном режиме должно вы-
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полняться условие полноты,
ND∑
n=1

Nn = 1, начинают уменьшаться числа заполнения,

неравные нулю при меньших напряжениях. Поэтому даже при включении дополни-

тельного канала для электронного транспорта полный ток может падать. В результате

условие для возникновения ОДП имеет следующий вид∑
β

Iββ (V1) >
∑
β

Iββ (V2) + Iαα (V2) , V1 < V2. (2.80)

Таким образом, изменяя кристаллическое окружение магнитного атома или молекулы,

например, помещая их в топологически неэквивалентные места на подложке [109],

можно добиться значительной модификации транспортных свойств систем атомного

масштаба.
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Рис. 2.6: Влияние асимметрии связи магнитного атома с контактами на (a) ВАХ и (b) нерав-

новесные числа заполнения устройства для параметров рисунка 2.3, tL = t/50, tR = tL/10.

Если взаимное изменение "нового"и "старых"чисел заполнения будет особенно

значительным, то это приведет к усилению эффекта ОДП. Подобная картина наблю-

дается в присутствии асимметрии туннельной связи контактов со структурой, tL > tR,

ΓLσ � ΓRσ. На рисунке 2.6a изображены ВАХ для случая асимметричной связи маг-

нитной структуры с контактами при D > 0 (пунктирная кривая) и D < 0 (сплошная

кривая). В области −eV/2 ∼ E6,11 ≈ 0.01 относительное изменение тока сильнее, чем в

аналогичной ситуации, eV/2 ∼ E6,11, при tL = tR (см. вставку на рис. 2.5b). Для того,

чтобы понять причину этого отличия, проанализируем эволюцию заселенностей состо-

яний системы. При V < 0 преобладает поток электронов в область правого контакта.
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Однако, в рассматриваемых условиях переход электронов с уровня устройства в пра-

вый контакт в значительной степени подавлен, и при достаточно больших абсолютных

значениях V происходит накопление электронов в устройстве и, как следствие, запол-

нение преимущественно двухэлектронных состояний, N10, N11 и N12, с одновременным

резким падением заселенности остальных состояний (см. область eV < −0.02 на рис.

2.6b). Поэтому уменьшение модуля тока происходит на величину большую по сравне-

нию со случаем симметричной туннельной связи, tL = tR. Существенно, что аналогич-

ный эффект ОДП отсутствует при напряжении обратной полярности, eV/2 ∼ E6,11.

Для V > 0 в силу уже отмеченных причин в основном заполняются только безэлек-

тронные состояния, N1, N2 и N3. В результате полный ток практически не меняется

при eV/2 ∼ E6,11 вследствие того, что данный переход между одно- и двухэлектрон-

ным состояниями. Таким образом, наблюдаемый при асимметричном подключении

диодный эффект способствует более сильному падению абсолютной величины тока с

ростом |V |.

Рис. 2.7: Среднее значение z-проекции полного спина системы, 〈Sztot〉, как функция энергии

электрического поля смещения eV для параметров рисунка 2.6 и h = 5 · 10−4.
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В заключении данного параграфа отметим, что в рассмотренной системе с высо-

кой вероятностью реализуется переключение между состояниями с различными сред-

ними значениями проекции суммарного спина 〈Sztot〉 =
ND∑
n=1

Sztot (n) · Nn. Зависимости

〈Sztot〉 (eV ) при температурах T = 1 K (сплошная кривая) и T = 10 K (штриховая кри-

вая) представлены на рисунке 2.7. Поведение 〈Sztot〉 при более низких температурах

свидетельствует о том, что при энергиях электрического поля −0.075 ≤ eV ≤ −0.05

система находится в суперпозиции трех двухэлектронных состояний со средней сум-

марной проекцией спина, равной 0. В интервале −0.01 < eV < −0.005 эта величина

равна 1/2; при −0.005 < eV < 0.005 с вероятностью выше 90 % реализуется состояние

без электронов с 〈Sztot〉 = 1. При eV = 0.05 снова преимущественно заселены три со-

стояния с 〈Sztot〉 = 0. В свою очередь, усиление тепловых флуктуаций в системе, как

и следовало ожидать, приводит к ослаблению эффекта переключения между состоя-

ниями с разным средним z-проекции полного спина (см. штриховую кривую на рис.

2.7). Подобная возможность управления магнитным состоянием объекта на атомном

уровне под действием внешнего электрического поля может оказаться перспективной

для приложений записи и хранения информации в наноэлектронике.

2.3.3 Связь между подходами Ландауэра-Бюттикера и Келды-

ша

Формальную связь подхода Келдыша, основанного на вычислении неравновесных

функций Грина, с методом Ландауэра-Бюттикера, который базируется на решении

задачи об одноэлектронном рассеянии на потенциальном рельефе анизотропной при-

меси (см. пункт 1.2.4), можно проследить, если представить (2.61) в виде, аналогичном

(1.31) или (1.33), т.е.

I =
e

h

+∞∫
−∞

Teff (ω) (n2 (ω)− n1 (ω)) dω, Teff (ω) = 4
∑
σ

Γ1σΓ2σL
2
11σ (ω)

1 + Γ2
σL

2
11σ (ω)

, (2.81)

где Teff (ω) = Teff↑ (ω) + Teff↓ (ω) - эффективный коэффициент прохождения. На ри-

сунке 2.8 изображена зависимость Teff↑ (ω) при U → ∞. Остальные энергетические
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Рис. 2.8: Энергетическая зависимость компоненты эффективного коэффициента прохожде-

ния Teff↑ при tL = tR = t/50. Остальные параметры взяты из рис. 2.3.

параметры, соотвествующие устройству, взяты из такими же, как и на рис. 2.3. Таким

образом, как следует из (2.74) и (2.76), для проекции спина σ =↑ в системе возмож-

ны пять переходов между одноэлектронным сектором и состояниями без электронов с

корневыми векторами 1, 4; 1, 6; 3, 5; 3, 7; 2, 8. Кроме того, как уже отмечалось, в дан-

ной ситуации при eV = 0 самосогласованный расчет системы кинетических уравнений

(2.65) приводит к следующему соотношению между числами заполнения (см. рис. 2.3):

N1 � N4,5 � N6,7 � N8,9. (2.82)

В результате, из состояния |1〉 возможны переходы в состояния |4〉 и |6〉, а Teff↑ содер-

жит резонансы при ω = E1,4 и ω = E1,6, соответственно (см. штриховую кривую на

рис. 2.8). Важно заметить, что учет процессов многократного рассеяния электронов,

поступающих из контактов, приводит к тому, что числа заполнения возбужденных

состояний все же отличны от нуля даже при eV = 0. Как следствие, возникают узкие

резонансы Фано при ω = E3,5 и ω = E3,7. Причем ширина и симметричных, и асиммет-

ричных пиков определяется соотношением (2.82), т.е. прямо пропорционально сум-
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ме чисел заполнения атомных орбиталей, участвующих в конкретном возбуждении,

bα = Nn + Nm. Более того, если пренебрегать процессами многократного рассеяния,

то пики Фано коллапсируют, т.к. в этом случае N1 = 1 (см. пунктирную кривую на

рис. 2.8). Эти наблюдения подтверждаются приближенным решением для тока (2.79),

полученным при T, Γσ � Eα, из которого следует, что уширение уровня энергии,

связанного с переходом α, определяется выражением ΓLσΓRσ
Γσ

bαγ
2
σ (α). При eV = 0.005,

когда N1 = N2 = ... = N5, резонансы Фано при ω = E3,5 и ω = E3,7 становятся шире

(см. сплошную кривую на рис. 2.8). Кроме того, появляется дополнительный асиммет-

ричный резонанс при ω = E2,8. Из сравнения результатов при eV = 0 и eV 6= 0 следует,

что в соответствии с условием полноты появление и уширение новых резонансов со-

провождается синхронным сужением пиков, имевшихся изначально.
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Рис. 2.9: Индуцирование и подавление магнитным полем резонансов Фано при eV = 0.002 и

h = 0.001. Остальные параметры взяты из рис. 2.3.

Учитывая зависимость ширины резонанса Фано от концевого множителя bα, мож-

но реализовать эффект индуцирования резонансов Фано магнитным полем. Как уже

отмечалось при анализе данных на рис. 2.4, если h 6= 0, то числа заполнения состояний

с противоположной проекцией суммарного спина расщепляются. Как следствие, при
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фиксированном значении напряжения рост поля приводит к увеличению (уменьше-

нию) заселенности состояний с σ + Sz > (<) 0. Изменение может быть значительным,

если eV/2 < |Eα (h = 0) | и eV/2 > |Eα (h 6= 0) |. Этот случай показан на рисунке 2.9.

Поскольку в данной ситуации в нулевом поле рассматривается слабое напряжение, т.е.

∀α : eV/2 < |Eα (h = 0) |, то поведение Teff↑ (ω) похоже на зависимость Teff↑ (ω; eV = 0)

на рис. 2.8 (ср. штриховые кривые). Разница состоит в том, что на рис. 2.9 параметры

связи с контактами меньше, чем на рис. 2.8. В результате, заселенности возбужденных

состояний меньше, и обсуждавшиеся резонансы Фано уже (см., в частности, особен-

ность при ω = E3,5). В ненулевом поле числа заполнения N2 и N4 резко возрастают,

а N3 и N5 становятся меньше. Это приводит к появлению широкого резонанса Фано

при ω = E2,8 и, наоборот, к коллапсу узкого пика при ω = E3,5.

2.4 Эффекты неравновесного транспорта через спи-

новый димер

2.4.1 Атомное представление для устройства со спиновым ди-

мером

Обратимся к ситуации, когда в области между контактами находится спиновый

димер, а устройство описывается гамильтонианом (2.4) при H = 0 [15, 18]. Диаго-

нализуем его, используя операторы Хаббарда, по аналогии с тем, как это сделано в

пункте 2.3.1. Для рассматриваемого нами устройства полное число состояний |Ψn〉, n =

1, 2, ..., ND равно 64. В режиме сильных корреляций параметр хаббардовского отталки-

вания U и величина межузельного кулоновского взаимодействия U12 значительно пре-

восходят значения других энергетических параметров системы. Это позволяет огра-

ничиться только такими состояниями устройства, которые содержат не более одного

транспортируемого электрона. Таких состояний 20.
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Для их описания введем операторы рождения f+
1σ, f

+
2σ и уничтожения f1σ, f2σ ло-

кализованных фермионов с проекцией спина σ на первом и втором узлах устройства.

Тогда сектор гильбертова пространства гамильтониана устройства, не содержащий

транспортируемых электронов, соответствует состояниям димерной системы. Синглет-

ное состояние устройства записывается в виде

|1〉 =
1√
2

(
f+

1↑f
+
2↓ − f

+
1↓f

+
2↑
)
|0〉, E1 = −3I/4, (2.83)

где |0〉 - вакуумное состояние. Три триплетных состояний этого сектора определяются

выражениями

|2〉 =
1√
2

(
f+

1↑f
+
2↓ + f+

1↓f
+
2↑
)
|0〉, |3〉 = f+

1↑f
+
2↑|0〉, |4〉 = f+

1↓f
+
2↓|0〉 (2.84)

и имеют энергию E2 = I/4. Среди 16 состояний одноэлектронного сектора восемь

состояний соответствуют четным и нечетным состояниям с суммарным спином St =

3/2. Четыре четных состояния представим в виде, позволяющем просто вычислять

параметры представления,

|5〉 =
a+

1↑ + a+
2↑√

2
|3〉, |6〉 =

Ŝ−t√
3
|5〉, |7〉 =

Ŝ+
t√
3
|8〉, |8〉 =

a+
1↓ + a+

2↓√
2
|4〉, (2.85)

где Ŝ−t =
∑2

j=1

(
f+
j↓fj↑ + a+

j↓aj↑
)
, Ŝ+

t =
∑2

j=1

(
f+
j↑fj↓ + a+

j↑aj↓
)
.

Четыре нечетных состояния c St = 3/2 определяются выражениями

|9〉 =
a+

1↑ − a
+
2↑√

2
|3〉, |10〉 =

Ŝ−t√
3
|9〉, |11〉 =

Ŝ+
t√
3
|12〉, |12〉 =

a+
1↓ − a

+
2↓√

2
|4〉. (2.86)

В соответствии с правилом сложения моментов в квантовой механике среди од-

ноэлектронных состояний устройства есть дублетные термы. Два четных (g) и два

нечетных состояния (u), с проекцией суммарного спина Szt = 1/2, относящихся к чет-

ным дублетным и нечетным дублетным термам, запишем в виде

|1/2, 1/2〉g± =
∑
σ

C±gσ
(
f+

1σf
+
2σ̄a

+
1↑ + f+

1σ̄f
+
2σa

+
2↑
)
|0〉+ C±gg

(
a+

1↓ + a+
2↓
)
f+

1↑f
+
2↑|0〉,

|1/2, 1/2〉u± =
∑
σ

C±uσ
(
f+

1σf
+
2σ̄a

+
1↑ − f

+
1σ̄f

+
2σa

+
2↑
)
|0〉+ C±uu

(
a+

1↓ − a
+
2↓
)
f+

1↑f
+
2↑|0〉. (2.87)

В результате, оставшиеся восемь состояний нумеруются следующим образом:

|13〉 = |1/2, 1/2〉g+, |14〉 = Ŝ−t |13〉, |15〉 = |1/2, 1/2〉g−, |16〉 = Ŝ−t |15〉, (2.88)

|17〉 = |1/2, 1/2〉u+, |18〉 = Ŝ−t |17〉, |19〉 = |1/2, 1/2〉u−, |20〉 = Ŝ−t |19〉. (2.89)
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При записи выражений (2.87) использовались обозначения:

C±g↑ = ± 1√
2

b±g
Z±g

, C±g↓ =
1√
2

a±g
Z±g

, C±gg = ± 1√
2

c±g
Z±g

, Z±g =

√(
a±g
)2

+
(
b±g
)2

+
(
c±g
)2
,

C±u↑ = ± 1√
2

b±u
Z±u

, C±u↓ =
1√
2

a±u
Z±u

, C±uu = ± 1√
2

c±u
Z±u

, Z±u =

√
(a±u )2 + (b±u )2 + (c±u )2,(2.90)

где

a±g = (νg ∓ A) (νg ∓ I ∓ 2td) , b±g = (I + 2td) (νg ∓ I ∓ 2td) , c±g = A (νg ∓ A) ,

a±u = (νu ∓ A) (νu ∓ I ± 2td) , b±u = (I − 2td) (νu ∓ I ± 2td) , c±u = A (νu ∓ A) ,

νg =

√
(A− I − 2td)

2 + A (I + 2td), νu =

√
(A− I + 2td)

2 + A (I − 2td). (2.91)

Тогда, в рамках принятой нумерации одноэлектронных состояний их энергии записы-

ваются как

E5(9) = ξd +
A+ I

4
± td, E13(15) = ξd −

A+ I

4
± νg

2
, E17(19) = ξd −

A+ I

4
± νu

2
. (2.92)

Учитывая явный вид базисных функций устройства, нетрудно показать, что па-

раметры представления оператора a1↑ через операторы Хаббарда определяются сле-

дующим образом

γ1↑ (3, 5) = γ1↑ (3, 9) =
1√
2
, γ1↑ (2, 6) = γ1↑ (2, 10) =

1√
3
, γ1↑ (4, 7) = γ1↑ (4, 11) =

1√
6
,

γ1↑ (1, 13 (15)) =
C

+(−)
g↑ − C+(−)

g↓√
2

, γ1↑ (1, 17 (19)) =
C

+(−)
u↑ − C+(−)

u↓√
2

, (2.93)

γ1↑ (2, 13 (15)) = −C
+(−)
gg√

2
, γ1↑ (2, 17 (19)) = −C

+(−)
uu√

2
,

γ1↑ (4, 14 (16)) =
√

2γ1↑ (2, 13 (15)) , γ1↑ (4, 18 (20)) =
√

2γ1↑ (2, 17 (19)) .

Для рассматриваемого нами устройства |γ2↑ (α) | = |γ1↑ (α) |, причем, для половины

переходов γ2↑ (α) = −γ1↑ (α). Эти свойства параметров представления будут исполь-

зованы в дальнейшем при нахождении тока и кинетических уравнений. Параметры

γ1,2↓ (α) вычисляются аналогично.

2.4.2 Транспортные свойства устройства с димерной молекулой
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В предыдущем параграфе было приведено кинетическое уравнение (2.66), которое

в общем виде выражает зависимость чисел заполнения состояний системы спиновый

димер+электрон от интенсивностей переходов между этими состояниями, температу-

ры, характеристик контактов и напряжения смещения. Для упрощения процедуры

вычисления интеграла, стоящего в правой части уравнения (2.66), сделаем ряд за-

мечаний [18]. Из вида параметров представления (2.93) следует, что γ1σ (α) и γ2σ (α)

могут отличаться только знаком. Далее, пусть имеется p переходов из N , для кото-

рых Θσ
12 (α) ≡ sign [γ1σ (α) γ2σ (α)] = +1. Тогда, избавляясь от затравочных полюсов в

исходном кинетическом уравнении (2.66), получим два варианта записи последнего в

зависимости от типа перехода α:

1). γ1σ (α) = γ2σ (α) , Nm =
∑
σ

∫
dω
b2
αγ

2
1σ (α)

π

Π2
α1 (ω)K2σ (ω)

∆σ0 (ω)
, (2.94)

2). γ1σ (α) = −γ2σ (α) , Nm =
∑
σ

∫
dω
b2
αγ

2
1σ (α)

π

Π2
α2 (ω)K1σ (ω)

∆σ0 (ω)
,

где

∆σ0 =

[
Π− 4Γ1σΓ2σ

N−p∑
α=1

bαγ
2
1σ (α) Πα1 ·

N∑
β=N−p+1

bβγ
2
1σ (β) Πβ2

]2

(2.95)

+Γ2
σ

[
N∑
α=1

bαγ
2
1σ (α) Πα

]2

,

Π =

N−p∏
ν=1

ων ·
N∏

ν=N−p+1

ων ≡ Π1 · Π2, Πα = Π/ωα, Πα1(2) = Π1(2)/ωα,

K1(2)σ = (Γ1σn1 + Γ2σn2) Π2
1(2) + 2Γ1σΓ2σ (Γ1σn2 + Γ2σn1)

 N−p (N)∑
α=1(N−p+1)

bαγ
2
1σ (α) Πα1(2)

2

.

Из вида уравнений (2.94) и определений (2.95) следует, что в случае туннельной

связи молекулы с контактами и низких температур, Γ1,2σ, T � Eα, основной вклад в

интегралы в правых частях уравнений находится в окрестности энергии перехода α,

ω = −Eα. Принимая во внимание этот факт, перепишем линейные пропагаторы L11,12σ

в следующем виде:

L11(12)σ ≈ B11(12)σ (α) /ωα +
∑

ν:Eν 6=Eα

bνγ1σ (ν) γ1(2)σ (ν)

Eν − Eα
, (2.96)
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где B11(12)σ (α) = bαγ1σ (α) γ1(2)σ (α) +
∑
β

bβγ1σ (β) γ1(2)σ (β). Заметим, что при выводе

(2.96) было учтено наличие в системе переходов с одинаковой энергией. В результате

во множителях B11(12)σ (α) суммирование идет по корневым векторам β, отвечающим

условию Eβ = Eα. Подставляя выражения (2.96) в кинетическое уравнение, получим

Nm ≈
∑
σ

∫
dω
b2
αγ

2
1σ (α)

π

Γ1σn1 + Γ2σn2

ω2
α + κ2

σ (α)
, (2.97)

где κσ (α) =
√

(Γ2
1σ + Γ2

2σ)B2
11σ (α) + 2Γ1σΓ2σB2

12σ (α).

Решение уравнения (2.97) имеет вид

Nm ≈
b2
αγ

2
1σ (α)

κσ (α)

{
Γσ
2

+
Γ1σ

π
arctg

(
Eα − eV/2
κσ (α)

)
+

Γ2σ

π
arctg

(
Eα + eV/2

κσ (α)

)}
. (2.98)

Действуя аналогичным образом, находим уравнение для Nn,

Nn ≈
b2
αγ

2
1σ (α)

κσ (α)

{
Γσ
2
− Γ1σ

π
arctg

(
Eα − eV/2
κσ (α)

)
− Γ2σ

π
arctg

(
Eα + eV/2

κσ (α)

)}
. (2.99)

При этом решения системы кинетических уравнений должны удовлетворять условию

полноты, т.е.
20∑
i=1

Ni = 1.

Суммарный электронный ток формируется вкладами от различных переходов, I =∑
α,β

Iαβ. В режиме туннельной связи и низких температур диагональные компоненты

Iαα, а также недиагональные Iαβ, для которых Eα = Eβ, являются определяющими:

Iαα ≈
4e

h
Γ1σΓ2σ

b2
αγ

4
1σ (α)

κσ (α)

{
arctg

(
Eα + eV/2

κσ (α)

)
− arctg

(
Eα − eV/2
κσ (α)

)}
, (2.100)

Iαβ ≈
4e

h
Γ1σΓ2σΘσ

12 (α) Θσ
12 (β)

bαbβγ
2
1σ (α) γ2

1σ (β)

κσ (α)

{
arctg

(
Eα + eV/2

κσ (α)

)
−

−arctg
(
Eα − eV/2
κσ (α)

)}
.

Соответствующие вклады в дифференциальную проводимость, ∂I/∂V , имеют вид

Gαα ≈ 2G0Γ1Γ2b
2
αγ

4
1σ (α)

{
1

(Eα + eV/2)2 + κ2
σ (α)

+
1

(Eα − eV/2)2 + κ2
σ (α)

}
, (2.101)

Gαβ ≈ 2G0Γ1Γ2Θσ
12 (α) Θσ

12 (β) bαbβγ
2
1σ (α) γ2

1σ (β)

{
1

(Eα + eV/2)2 + κ2
σ (α)

+

1

(Eα − eV/2)2 + κ2
σ (α)

}
,
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где G0 = e2/h - квант проводимости. Из формулы (2.101) видно, что максимальные

значения этих вкладов реализуются при eV = ±2Eα. В случае симметричного транс-

портного режима (Γ1σ = Γ2σ = Γσ/2) они равны

Gmax
αα ≈ G0

b2
αγ

4
1σ (α)

B2
11σ (α) +B2

12σ (α)

[
1 +

Γ2
σ (B2

11σ (α) +B2
12σ (α))

4E2
α

]
, (2.102)

Gmax
αβ ≈ G0

Θσ
12 (α) Θσ

12 (β) bαbβγ
2
1σ (α) γ2

1σ (β)

B2
11σ (α) +B2

12σ (α)

[
1 +

Γ2
σ (B2

11σ (α) +B2
12σ (α))

4E2
α

]
.

Остановимся на примере, когда в системе реализуется лишь небольшое число пе-

реходов. При этом будем придерживаться следующего соотношения между энергети-

ческими параметрами: t, td � A � I. Таким образом, меняя поле на затворе, можно

контролировать вид основного состояния устройства - c электроном или без электрона.

При расчетах все энергетические величины измеряются в единицах t. В частности, µ =

0. Дополнительно, будем рассматривать симметричное соединение устройства с кон-

тактами. Следовательно имеет место равенство κσ (α) = Γσ
√
B2

11σ (α) +B2
12σ (α)/

√
2.

Предположим, что к устройству приложено такое поле затвора, что в нем отсут-

ствует электрон при V = 0. Тогда синглетное состояние |1〉 является основным. Выше

по энергии располагаются вырожденные одноэлектронные уровни, которым отвечают

волновые функции |19, 20〉. Далее следуют триплетные состояния димера, |2, 3, 4〉,

когда электрон в устройстве снова отсутствует. В результате возможны по три пе-

рехода для σ =↑ и σ =↓ между следующими парами состояний устройства (1, 19),

(2, 19), (4, 20) и (1, 20), (2, 20), (3, 19), соответственно. Поскольку в отсутствии магнит-

ного поля переходы для электронов с противоположной проекцией спина эквивалент-

ны, то в дальнейшем мы будет анализировать кинетические уравнения для перехо-

дов с σ =↑. Кроме того, поскольку интенсивности переходов пропорциональны γ2
iσ (α)

(i = 1, 2) и, исходя из (2.93), γ2
i↑ (1, 19) = γ2

i↑ (1, 20), γ2
i↑ (4, 20) = γ2

i↑ (3, 19), то будем

предполагать, что N3 = N4 и N19 = N20. Для последующего обсуждения важно, что

энергии переходов в триплетные состояния димера одинаковы, E2,19 = E4,20. Одно-

временно с этим γ2
i↑ (4, 20) = 2γ2

i↑ (2, 19). Тогда получаем B11↑ (1, 19) = B12↑ (1, 19) =

b(1,19)γ
2
1↑ (1, 19), а также B11↑ (2, 19) = B11↑ (4, 20) = −B12↑ (2, 19) = −B12↑ (4, 20) =(

b(2,19) + 2b(4,20)

)
γ2

1↑ (2, 19). В результате кинетические уравнения (2.98) и (2.99) в слу-
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чае парамагнитных контактов (Γiσ = Γiσ = Γi) приобретают следующий вид:

Nm ≈
b2
αγ

2
1↑ (α)

2B11↑ (α)

{
1 +

1

π
arctg

(
Eα − eV/2
ΓB11↑ (α)

)
+

1

π
arctg

(
Eα + eV/2

ΓB11↑ (α)

)}
, (2.103)

Nn ≈
b2
αγ

2
1↑ (α)

2B11↑ (α)

{
1− 1

π
arctg

(
Eα − eV/2
ΓB11↑ (α)

)
− 1

π
arctg

(
Eα + eV/2

ΓB11↑ (α)

)}
. (2.104)

Поскольку ΓB11↑ (α)� 1, то из уравнений (2.103) и (2.104) следует, что 1
π
arctg

(
Eα±eV/2
ΓB11↑(α)

)
→

1
2
sign (Eα ± eV/2). Кроме того, условие полноты приводит к дополнительной связи

N1 +N2 + 2N4 + 2N19 = 1.

Рассмотрим решение системы кинетических уравнений для трех случаев: I) eV/2 <

|E1,19|, E2,19 (слабое напряжение); II) |E1,19| < eV/2 < E2,19 (промежуточное напряже-

ние); III) eV/2 > |E1,19|, E2,19 (сильное напряжение). При слабом напряжении реше-

ние уравнений (2.103) и (2.104) дает N2 = N4 = N19 = 0, т.е. из условия полноты

следует, что заселено только синглетное состояние димера, N1 = 1. В режиме про-

межуточного напряжения уравнение (2.103), записанное для α = (1, 19), приводит к

соотношению N1 = N19. В свою очередь, уравнение (2.104) в случаях α = (2, 19) и

α = (4, 20) имеет следствием N2 = 0 и N4 = 0, соответственно. В результате получаем

N1 = N19 = N20 = 1/3. В режиме сильных напряжений также получаем равенство

N1 = N19. Следовательно, b(2,19) + 2b(4,20) = 1. Это позволяет записать два уравнения

(N2 +N19)2−2N2 = 0 и (N4 +N19)2−N4 = 0. Решение этих уравнений с учетом условия

полноты дает

N2 =
7

2
− 2
√

3, N1 = N19 =
√

2N2 −N2, N3 = N4 =
1

2
−N19 −

1

2

√
1− 4N19. (2.105)

На рисунке 2.10a приведена зависимость чисел заполнения состояний системы

от энергии электрического поля исток-сток. Величины Ni существенно отличаются в

трех различных областях eV : I), II) и III). В частности, в области III), согласно

(2.105), наблюдается неодинаковая заселенность триплетных уровней димера (сравни-

те пунктирную и штрих-пунктирную кривые). На рисунке 2.10b представлена ВАХ

для того же набора параметров. Кривая тока имеет два скачка: между областями

I), II) и II), III), соответственно. Каждая из этих ступенек сигнализирует о вклю-

чении в транспорт новых, ранее не заселенных состояний. Это видно из сопоставления
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Рис. 2.10: Зависимость чисел заполнения состояний системы димер+электрон (a) и тока

(b) от энергии электрического поля смещения. Вкладка: скачок тока, вызванный активацией

переходов в одноэлектронные состояния системы. Параметры: td = 1, ξd = 1.145, A = 0.3,

I = 0.02.

рисунков 2.10a и 2.10b. Из формул (2.100) следует, что высота ступенек существен-

но зависит от γ2
1σ (α). В частности, значительная разница высот скачков на рисунке

2.10b объясняется тем, что γ2
1↑ (2, 19) , γ2

1↑ (4, 20) � γ2
1↑ (1, 19). Подчеркнем, что пере-

ходы между различными возбужденными состояниями системы проявляются в транс-

портных характеристиках лишь в том случае, если при самосогласованном решении

системы кинетических уравнений учитывается неравновесная заселенность уровней. В

противоположной ситуации в ВАХ наблюдается только ступеньки, соответствующие

переходам из основного состояния (см. пунктирную кривую на рис.2.10b).

Если условно предположить, что γ2
i↑ (4, 20) = γ2

i↑ (2, 19), тогда из (2.104) вытекает

равенство
√

2N2 − N2 =
√

2N4 − N4. Пользуясь условием полноты, можно показать,

что единственно возможным решением системы кинетических уравнений в таком слу-

чае является N2 = N3 = N4 = 1/18 и N1 = N19 = N20 = 5/18. Таким образом, если

напряжение исток-сток достаточно сильное для активации переходов в триплетные

состояния димера, то заселенность состояний с проекцией спина Sz = 0 и Sz = ±1

неодинакова вследствие отличия интенсивностей переходов, что можно интерпретиро-
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вать как своего рода неравновесный эффект Зеемана.

Следует заметить, что в случае, если переход α невырожден по энергии, то при

eV > 2 | Eα | уравнения (2.103) и (2.104) приводят к равенству Nn = Nm, посколь-

ку B11σ (α) = bαγ
2
1σ (α). Следовательно, при включении магнитного поля и высоких

напряжениях, когда все возможные переходы будут активированы, расщепление засе-

ленностей триплетных состояний димера, подобное эффекту от создания легкоосной

магнитной анизотропии, должно исчезнуть. При этом величина магнитного поля не

может быть сколь угодно малой, т.к. приближенная запись линейных пропагаторов

в виде L11(12)σ ≈ bαγ1σ (α) γ1(2)σ (α) /ωα +
∑

ν:Eν 6=Eα

bνγ1σ(ν)γ1(2)σ(ν)

Eν−Eα возможна, только если

| Eν − Eα |� Γ, T .

Таким образом, из представленных результатов следует, что в неравновесном ре-

жиме имеется возможность управлять спиновыми состояниями димерной молекулы

без приложения внешнего магнитного поля.

2.5 Стационарный джозефсоновский ток через димер-

ную молекулу

2.5.1 Особенности эффекта Джозефсона в контакте с нанострук-

турой

Джозефсоновские структуры привлекают внимание исследователей благодаря воз-

можности использовать их в качестве битов информации в будущих квантовых ком-

пьютерах и в традиционных электронных устройствах [95,134]. Когерентный характер

транспорта куперовских пар через мезоскопический образец, расположенный между

сверхпроводниками, позволяет исследовать основные характеристики такого нанообъ-

екта [135]. Кроме того, свойства самих сверхпроводящих контактов могут быть иссле-

дованы в структурах подобного рода [136, 137]. Большое количество исследований в

этой области было посвящено взаимосвязи механизма андреевского отражения [138] с

кулоновской блокадой и Кондо-корреляциями [49, 135]. В частности, показано, что в



Глава 2. Роль процессов многократного рассеяния... 116

системе сверхпроводник/квантовая точка/сверхпроводник при сильном кулоновском

отталкивании в области устройства, когда уровень квантовой точки находится ниже

уровня Ферми, основной вклад в сверхток при TK < ∆ (где TK и ∆ - температура

Кондо и величина сверхпроводящей щели, соответственно) обеспечивается туннель-

ными процессами, приводящими к появлению фазового множителя eiπ у спиновой ча-

сти волновой функции куперовской пары. В результате критический ток становится

отрицательным, IJ = Ic sin (Θ + π) = −Ic sin Θ (где Θ = ΘL − ΘR - разность фаз па-

раметров порядка в левом и правом сверхпроводниках), и реализуется π-контакт (или

переход) [139–141]. С другой стороны, эффект Кондо подавляет куперовское спарива-

ние при низких температурах, T < TK и ∆ < TK , и 0-контакт восстанавливается за

счет экранировки спинового момента на уровне точки [139,142]. Если в области устрой-

ства имеют место процессы рассеяния с переворотом спина, причем полный спин не

сохраняется (например, если магнитное поле перпендикулярно оси квантования), то

также возможна реализация π-контакта [143, 144]. Отмечалось также, что совместное

влияние спин-орбитальной связи и зеемановского расщепления способно индуцировать

данный эффект [145].

Современная технологическая база позволяет экспериментально исследовать джо-

зефсоновский ток не только через нанопроволоки (в том числе режиме квантовой точ-

ки), углеродные нанотрубки, но и через структуры атомного масштаба. Так, в рабо-

те [146] анализировались особенности процессов андреевского отражения, когда меж-

ду сверхпроводящими контактами находились молекулы металлофуллерена. Причем

их количество удавалось контролировать, помещая в область устройства вплоть до

отдельной молекулы металлофуллеренового димера (пара фуллеренов Gd). В случае

отдельной молекулы вследствие эффекта близости наблюдался переход из высокоре-

зистивного состояния перехода в низкорезистивное при уменьшении величины маг-

нитного поля и температуры. Заметим, однако, что режима нулевого сопротивления

достичь не удалось даже при очень низких температурах (T = 60 мК). Этот результат

может быть связан с неполным подавлением магнитных флуктуаций или переходом

из немагнитного основного состояния в магнитное, что приводит к рассеянию купе-

ровской пары со сбоем фазы [147].
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Ниже, на основе подхода, развитого в предыдущих параграфах этой главы, мы

продемонстрируем аналогичные особенности транспортных свойств контакта, содер-

жащего димерную молекулу, в полностью когерентном режиме. А именно, будет по-

казано, что при стационарном эффекте Джозефсона критический ток существенно

подавляется, если заселяется преимущественно магнитное состояние [10].

2.5.2 Теория стационарного эффекта Джозефсона в атомном

представлении

Рассматриваемая система представляет собой джозефсоновский переход, где меж-

ду s-волновыми сверхпроводниками находится молекула, состоящая из магнитного

"ядра" в виде спинового димера (S1 = S2 = 1/2) и внешней орбитали, куда садится до

двух электронов проводимости (см. рис. 2.11). Такая структура атомного масштаба,

например, может приближенно описывать металлофуллереновый димер в эксперимен-

те [146]. Гамильтониан системы в общем виде состоит из нескольких слагаемых

SC SC

S1

A

tL tR

I S2

Рис. 2.11: Джозефсоновский переход с димерной молекулой.

Ĥ = ĤL + ĤR + ĤD + ĤT . (2.106)

Первые члены ĤL и ĤR описывают сверхпроводящие контакты в среднеполевом при-

ближении теории Бардина-Купера-Шриффера [148],

ĤL(R) =
∑
k(p)σ

ξk(p)c
+
k(p)σck(p)σ +

∑
k(p)

(
∆eiΘLc+

k(p)↑c
+
−k(p)↓ + h.c.

)
, (2.107)
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где ck(p)σ - оператор уничтожения электрона с волновым вектором k (p) и проекцией

спина σ в левом (правом) контакте; ξk(p) - энергия электрона в левом (правом) кон-

такте, отсчитываемая от уровня Ферми µ (µ = 0). Гамильтониан димерной молекулы

есть частный случай оператора (2.4) при j = 1 и td, U, U12, H = 0, т.е.

ĤD =
∑
σ

ξda
+
σ aσ + I (S1S2) + A [(σS1) + (σS2)] . (2.108)

В результате, если спиновые моменты димера связаны посредством антиферромаг-

нитного обмена с интенсивностью I > 0 в рамках выбранной модели, то при отсут-

ствии электронов на уровне или при его двукратном заполнении синглетное состояние

является основным, а триплетные находятся выше на величину I. Если на внешней

орбитали находится один электрон, то вследствие обменного взаимодействия sf-типа,

определяемого параметром A, возможны восемь состояний. Как и при рассмотрении

контактов в нормальной фазе, далее введем операторы Хаббарда, действующие в про-

странстве собственных состояний гамильтониана устройства (2.108), Xnm (где n, m -

номера этих собственных состояний).

Последний член в (2.106) представляет собой туннельный гамильтониан,

ĤT = tL
∑
kσ

c+
kσaσ + tR

∑
pσ

c+
pσaσ + h.c. (2.109)

Здесь tL,R - параметры связи левого и правого контактов с молекулой, соответственно.

Присутствие недиагональных членов в БКШ гамильтонианах (2.107) приводит

к необходимости учета соответствующих аномальных средних при построении диа-

граммных рядов. Для этих целей удобным оказывается представление Горькова-Намбу,

оперирующее четырехкомпонентными операторами [149–151],

Ψ̂k(p) =
[
ck(p)↑ c+

−k(p)↓ c−k(p)↓ c+
k(p)↑

]T
, Ψ̂α =

[
Xα X−α Xα X−α

]T
. (2.110)

Тогда, используя связь между операторами вторичного квантования и операторами

Хаббарда через параметры представления, aσ =
∑

α γσ (α)Xα, туннельный гамильто-

ниан (2.109) записывается в терминах введенных спиноров в следующем виде:

ĤT =
∑
kα

Ψ̂+
k t̂LαΨ̂α +

∑
pσ

Ψ̂+
p t̂RαΨ̂α + h.c., (2.111)
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где t̂L(R)α = σ̂t̂L(R)γ̂α, σ̂ = diag (1,−1, 1,−1),

t̂L(R) = tL(R)diag
(
eiΘL(R)/2, e−iΘL(R)/2, eiΘL(R)/2, e−iΘL(R)/2

)
;

γ̂α = diag (γ↑ (α) , γ↓ (α) , γ↓ (α) , γ↑ (α)) . (2.112)

При выводе выражения (2.111), чтобы упростить последующие вычисления тока, мы

провели унитарное преобразование, Û = e

∑
kσ

iΘL
2
c+kσckσ+

∑
pσ

iΘR
2
c+pσcpσ

, которое переносит за-

висимость от фаз ΘL,R в туннельный гамильтониан.

Стационарный джозефсоновский ток, 〈IL (t, t)〉 = −e〈dNL(t,t)
dt
〉 ≡ IJ , на языке опе-

раторов поля (2.110) имеет форму:

IJ = e
∑
kα

Re
{
Tr
[
iσ̂〈Ψ̂+

k (t) t̂LαΨ̂α (t)〉
]}

= e
∑
kα

Re
{
Tr
[
σ̂t̂LαĜ

+−
αk (t, t)

]}
, (2.113)

Последнее равенство в (2.113) получено путем введения матричных неравновесных

функций Грина, Ĝab
ij (τ − τ ′) = −iTC〈Ψ̂i (τ) ⊗ Ψ̂+

j (τ ′)〉. Индексы a, b, как и прежде,

принимают значения + или − в зависимости от того, на нижней или верхней ветви

контура Келдыша находятся времена τ , τ ′ (см. рис. 2.1). Таким образом, ток Джозеф-

сона по аналогии с (2.34) выражается через смешанную функцию Грина, включающую

спинор контакта и молекулы. Рассматривая в качестве возмущения оператор (2.111)

и расписывая диаграммный ряд для Ĝ+−
αk (t, t), ток выражается как,

IJ = e

∫
C

dτRe
{
Tr
[
σ̂Ĝ+a (t− τ) Σ̂a−

L (τ − t)
]}
, (2.114)

где

Ĝab (τ − τ ′) =
∑
αβ

γ̂αĜ
ab
αβ (τ − τ ′) γ̂+

β , Σ̂ab
L (τ − τ ′) =

∑
k

t̂+LĜ
ab
0k (τ − τ ′) t̂L. (2.115)

Проводя преобразование Фурье, а также используя связь неравновесных функций Гри-

на с опережающими и запаздывающими (в частности, Ĝ++ = Ĝr + Ĝ+− и Σ̂−− =

Σ̂+− + Σ̂a), получим

IJ = e

+∞∫
−∞

dω

2π
Re
{
Tr
[
σ̂
(
Ĝr (ω) Σ̂+−

L (ω) + Ĝ+− (ω) Σ̂a
L (ω)

)]}
. (2.116)
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В равновесном случае, когда eV = 0, также имеют место соотношения Ĝ+− = n
(
Ĝa − Ĝr

)
,

Σ̂+− = n
(

Σ̂a − Σ̂r
)
, где n - функция Ферми-Дирака. В результате, стационарный ток

Джозефсона принимает вид:

IJ = e

+∞∫
−∞

dω

2π
n (ω)Re

{
Tr
[
σ̂
(
Ĝa (ω) Σ̂a

L (ω)− Ĝr (ω) Σ̂r
L (ω)

)]}
. (2.117)

В выражении (2.117) матричные функции Грина определяются из уравнений Дайсона,

Ĝr,a (ω) = L̂r,a (ω) + L̂r,a (ω) Σ̂r,a (ω) Ĝr,a (ω) . (2.118)

Здесь матрицы линейных пропагаторов, Lr,a (ω) =
∑
α

γ̂αĜ
r,a
0α (ω) γ̂+

α , в общем случае

(H 6= 0) имеют вид:

L̂r (ω) =
∑
α

L̂rα (ω) =
∑
α

bα



γ2
↑α

ω+Eα+iδ
0

γ↑αγ↓α
ω+Eα+iδ

0

0
γ2
↓α

ω−Eα+iδ
0

γ↑αγ↓α
ω−Eα+iδ

γ↑αγ↓α
ω+Eα+iδ

0
γ2
↓α

ω+Eα+iδ
0

0
γ↑αγ↓α
ω−Eα+iδ

0
γ2
↑α

ω−Eα+iδ

 , L̂a =
(
L̂r
)+

(2.119)

где bα = Nn + Nm - концевой множитель, Eα = En − Em - энергия возбуждения с

корневым вектором α (n,m). Важно заметить, что матричные элементы на побоч-

ных диагоналях L̂r равны нулю в нулевом или коллинеарном магнитном поле (см.,

например, выражения (2.76)). В свою очередь, в этом случае на главной диагонали

матрицы каждого отдельного слагаемого L̂r ненулевыми являются элементы
[
L̂rα

]
11,44

или
[
L̂rα

]
22,33

. Следовательно, в магнитном поле, ориентированном параллельно оси

квантовая спиновых моментов системы, имеем L̂r = diag (Le↑, Lh↓, Le↓, Lh↑). Матрицы

собственно-энергетической функции в уравениях Дайсона (2.118), учитывающие все

возможные процессы нормального и андреевского отражения электронов в беспетле-

вом приближении, равны

Σ̂r (ω) = t̂+L
∑
k

Ĝr,a
0k (ω) t̂L + t̂+R

∑
p

Ĝr,a
0p (ω) t̂R, Σ̂a =

(
Σ̂r
)+

. (2.120)

Для последующих преобразований удобно разбить интеграл в (2.117) на две об-

ласти |ω| > ∆ и |ω| < ∆, поскольку затравочные матричные функции Грина БКШ-



Глава 2. Роль процессов многократного рассеяния... 121

контактов в них отличаются,

∑
k

Ĝr
0k (ω) = −πν0


β β0 0 0

β0 β 0 0

0 0 β β0

0 0 β0 β

 , β0 = β
∆

ω
, β =

 ω√
∆2−ω2 , |ω| < ∆;

i|ω|√
ω2−∆2 , |ω| > ∆,

(2.121)

где ν0 - плотность состояний контактов в нормальной фазе. При выводе (2.121), как

в предыдущих параграфах данной главы, предполагалось, что контакты являются

широкозонными металлами.

Решая уравнения Дайсона (2.118), получим следующую окончательную форму-

лу, характеризующую стационарный джозефсоновский ток через структуру атомного

масштаба в случае коллинеарного магнитного поля:

IJ =

+∞∫
−∞

dω

2π
n (ω) j (ω) sin Θ = IJc + IJd, (2.122)

jc = 4eΓΓLΓRiββ
2
0

[
Le↑Lh↓ (Le↑ + Lh↓)

|Ze↑,h↓|2
+
Le↓Lh↑ (Le↓ + Lh↑)

|Ze↓,h↑|2

]
, |ω| > ∆; (2.123)

jd = 4eΓLΓRβ
2
0Im

{
Le↑Lh↓
Ze↑,h↓

+
Le↓Lh↑
Ze↓,h↑

}
, |ω| < ∆, (2.124)

где Ze↑,h↓(e↓,h↑) =
(
1 + Le↑(↓)Γβ

) (
1 + Lh↓(↑)Γβ

)
− |B|2β2

0Le↑(↓)Lh↓(↑), B = ΓLe
iΘL + ΓRe

iΘR ,

ΓL,R = πν0t
2
L,R, Γ = ΓL+ΓR. Таким образом, ток Джозефсона имеет две составляющие:

IJc - вклад от квазичастичных возбуждений непрерывного спектра |ω| > ∆ и IJd - ток,

переносимый андреевскими связанными состояниями (АСС), когда |ω| < ∆. Энер-

гии АСС являются корнями уравнения Ze↑,h↓(e↓,h↑) = 0. Отметим, что в предельном

случае одноуровневой квантовой точки (A = 0) такое уравнение аналогично соответ-

ствующим формулам в работах [152,153]. При этом очевидно, что выражения (2.123) и

(2.124) не могут быть сведены к получаемым в случае прямого туннелирования между

сверхпроводниками [154].

В нулевом магнитном поле Le↑ = Le↓ ≡ Le и Lh↑ = Lh↓ ≡ Lh (т.е. можно огра-

ничиться рассмотрением двухкомпонентных операторов Намбу [10]), как следствие



Глава 2. Роль процессов многократного рассеяния... 122

получаем

j0c =
8eΓΓLΓR∆2|ω|

√
ω2 −∆2LeLh (Le + Lh)[

(ω2 −∆2) (1− Γ2LeLh)− Γ2∆2LeLh sin2 Θ
2

]2
+ Γ2ω2 (ω2 −∆2) (Le + Lh)

2
, (2.125)

j0d = Im

{
8eΓLΓR∆2LeLh

(∆2 − ω2) (1− Γ2LeLh) + Γ2∆2LeLh sin2 Θ
2

+ Γω
√

∆2 − ω2 (Le + Lh)

}
. (2.126)

В свою очередь, числа заполнения, входящие в линейные пропагаторы Le,h в выраже-

ниях (2.125) и (2.126), определяются в результате самосогласованного решения следу-

ющей системы кинетических уравнений:

Nm =

+∞∫
−∞

dω

2π

[
Ĝ+−
αα (ω)

]
11

= bαn (−Eα) + (2.127)

+
Γ

π

( −∆∫
−∞

+

∞∫
∆

) n (ω) |ω|
√
ω2 −∆2

[
(ω2 −∆2) (1 + Γ2L2

h) + ∆2Γ2L2
h sin2 Θ

2

]
L2
eαdω[

(ω2 −∆2) (1− Γ2LeLh)−∆2Γ2LeLh sin2 Θ
2

]2

+ Γ2ω2 (ω2 −∆2) (Le + Lh)
2

+

+
Γ

π

∆∫
−∆

Im

{ n (ω)

[√
∆2 − ω2

(
ω − ΓLh

√
∆2 − ω2

)
+ ∆2ΓLh sin2 Θ

2

]
L2
eαdω

(∆2 − ω2) (1− Γ2LeLh) + ∆2Γ2LeLh sin2 Θ
2

+ Γω
√

∆2 − ω2 (Le + Lh)

}
,

где Leα = bα [γ↑ (α) + γ↓ (α)] / (ω + Eα + iδ). При нахождении заселенностей атомных

состояний |m〉, как и прежде, должно учитываться условие полноты,
∑
m

Nm = 1.

2.5.3 Подавление критического тока за счет неупругого рассе-

яния на спиновых моментах молекулы

В дальнейшем при расчетах все энергетические величины будут измеряться в еди-

ницах ширины сверхпроводящей щели ∆ = 1. В настоящей работе мы проанализиро-

вали случай симметричного джозефсоновского перехода, когда уширение уровней маг-

нитной системы за счет связи с левым и правым контактами одинаково, ΓL = ΓR = Γ/2.

Все расчеты проводились при нулевых температурах, T = 0. Итоговые ток-фазовые за-

висимости в общем виде можно представить как IJ = Ic (Θ) sin Θ. Зависимостью Ic (Θ)

в режиме туннельной связи, Γ << ∆, можно пренебречь. Таким образом, критический

ток в этом случае будем определять как Ic = IJ (Θ = π/2).
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Рис. 2.12: (a) Зависимость критического тока от напряжения затвора Ic (εd) при различных

значениях интенсивности sf-обменной связи. (b) Плотность джозефсоновского тока j (ω) при

εd = −0.03. На вставке сверху: плотность тока при ω ∼ −∆. На вставке снизу: резонансы

в плотности тока, возникающие при самосогласованном расчете чисел заполнения. (c) За-

висимость энергий АСС от разности фаз E (Θ) при εd = 0, A = 0.5. На вставке: E (Θ) для

двух новых АСС, возникающих при самосогласованном расчете чисел заполнения. (d) Зави-

симость чисел заполнения состояний димерной молекулы от напряжения затвора N (εd) при

A = 1. Параметры: I = 0.15, Γ = 0.1, ∆ = 1.

На рисунке 2.12a представлена зависимость критического тока, Ic, от напряже-

ния затвора, εd, при различных интенсивностях sf-взаимодействия, A. В случае A = 0

(красная кривая) куперовская пара туннелирует через одноуровневую квантовую точ-

ку. Из зависимости плотности тока Джозефсона от энергии электрона j (ω) следует,
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что основной вклад в сверхток дает транспорт через АСС (пунктирная кривая на

рисунке 2.12b в области −∆ < ω < 0). Это АСС связано с переходом из основного

состояния молекулы с незаполненной орбиталью в возбужденное состояние с одним

электроном в устройстве. Несмотря на то, что вклад в сверхток от состояний ω < −∆

противоположен по знаку компоненте, определяемой транспортом через АСС, в тун-

нельном режиме имеем |IJc| � |IJd| (см. формулы (2.125) и (2.126), а также верхнюю

вставку на рис. 2.12b). Критический ток максимален в точке электрон-дырочной сим-

метрии, εd = 0 [152].

При A > I и |εd| < A − I спин-флип процессы между электроном и димером

приводят к тому, что основным состоянием системы становится одноэлектронный дуб-

лет, |1; 1/2,±1/2〉+, с энергией E1/2,+ = εd + I/4 − A (см. рис. 2.12d). Следовательно,

в таком случае возможны два варианта возбуждений системы: либо переход в сек-

тор гильбертова пространства без электронов, либо в состояния с двумя электронами.

Каждому переходу соответствует АСС. Транспорт через них приводит к модифика-

ции плотности тока при |ω| < ∆ и появлению двух близко расположенных резонансов

в окрестности ω ∼ −0.5 (см. сплошную кривую на рис. 2.12b). Эти пики дают близ-

кие по абсолютной величине и противоположные по знаку вклады в IJd, который те-

перь становится сравним по модулю с IJc. В результате, критический ток существенно

уменьшается по сравнению с ситуацией A = 0 (см. кривые при A 6= 0 на рис. 2.12a).

Заметим, что поскольку кинетические уравнения учитывают процессы многократ-

ного отражения, то становятся возможны переходы с возбужденных уровней первой

очереди (состояния с нулем и двумя электронами) на возбужденные уровни второй

очереди (состояния с одним электроном) и так далее. Следствием этого при самосо-

гласованном расчете являются дополнительные АСС и пики в плотности тока, когда

|ω| < ∆ (см. нижнюю вставку на рис. 2.12b). Стоит, однако, подчеркнуть, что ма-

лость концевых множителей возбуждений более высокой очереди bα в режиме T = 0

и Γ� ∆ делает соответствующие вклады в IJd незначительными. Этот фактор также

существенно влияет на зависимость энергий АСС от разности фаз Θ, как следует из

данных на рис. 2.12с.

В областях |εd| > A − I основным состоянием димера является синглет (см. рис.
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2.12d). Следовательно, даже при A 6= 0 спиновые степени свободы электронов и димера

не взаимодействуют, и проблема транспорта снова сводится к прохождению через одно-

уровневую квантовую точку. Если sf-обмен имеет ферромагнитный характер (A < 0),

то подавление критического тока реализуется при условии A < −2I и εd < |A/2+I|, ко-

гда основным состоянием системы выступает одноэлектронный квартет, |1; 3/2,±1/2〉,

|1; 3/2,±3/2〉, с энергией E3/2 = εd+I/4+A/2. Таким образом, демонстрируемое суще-

ственное влияние неупругого взаимодействия носителей и спиновой структуры на ток

Джозефсона и эффект близости на качественном уровне согласуется с результатами

экспериментальной работы [146]. С точки зрения приложений важно, что переключе-

ние джозефсоновского перехода, включающего магнитную молекулу, из состояния со

слабым критическим током в состояние сильным током и наоборот можно осуществ-

лять, меняя напряжение на затворе.

2.6 Резюме

Основные итоги главы 2 сводятся к следующему:

1. Для решения задач квантового транспорта электронов через устройства с силь-

ными корреляциями впервые в атомном представлении развита неравновесная

техника Келдыша. Это позволило преодолеть трудности теории возмущений, воз-

никающие при традиционном подходе из-за большого числа затравочных ампли-

туд рассеяния. На основе метода неравновесных функций Грина в атомном пред-

ставлении найдена спектральная функция, определяющая кинетические харак-

теристики устройства. Выведены кинетические уравнения для чисел заполнения

в условиях, когда поток электронов приводит к их существенной ренормировке.

2. Показано, что в условиях сильной неравновесности, индуцированной процесса-

ми многократного рассеяния электронов на одиночной анизотропной магнитной

примеси, вольт-амперная характеристика (ВАХ) такой системы в режиме куло-

новской блокады содержит участки с отрицательной дифференциальной прово-

димостью (ОДП). Природа эффекта объясняется согласованностью поведения
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чисел заполнения устройства и разными интенсивностями одноэлектронных пе-

реходов. Продемонстрирована возможность усиления ОДП за счет диодного эф-

фекта при асимметричном подключении устройства к контактам, а также посред-

ством изменения анизотропии примесного центра. Включение магнитного поля

сопровождается увеличением числа кулоновских ступенек в ВАХ примеси. При

этом возникает эффект значительного магнитосопротивления. В режиме асим-

метричной связи устройства с контактами показана возможность переключения

между состояниями с различными значениями проекции полного спина.

3. Показано, что в нулевом магнитном поле взаимодействие спинового димера с

транспортируемыми через устройство электронами индуцирует неодинаковую за-

селенность его магнитных уровней. Эффект реализуется при сильном напряже-

нии исток − сток, когда активированы переходы в триплетные состояния. Коли-

чественно эффект определяется различием интенсивностей переходов в системе.

4. На основе развитой техники Келдыша в атомном представлении построена тео-

рия стационарного эффекта Джозефсона в контакте, содержащем многоуровне-

вую структуру атомного масштаба. Для магнитной димерной молекулы проде-

монстрировано, что обменное взаимодействие между спином электронов куперов-

ской пары и спиновыми моментами димера приводит к значительному снижению

критического тока в системе. Эффект объясняется установлением основного со-

стояния димерной молекулы с ненулевым полным спином и появлением нового

набора андреевских связанных состояний.



Глава 3

ВЛИЯНИЕ КУЛОНОВСКИХ

ВЗАИМОДЕЙСТВИЙ НА ПРОВОДЯЩИЕ

СВОЙСТВА СИСТЕМЫ КВАНТОВЫХ

ТОЧЕК

3.1 Особенности транспортных свойств систем кван-

товых точек

Низкоразмерные твердотельные системы привлекают значительное внимание ис-

следователей как возможностью изучения фундаментальных квантовых явлений, так

и потенциальными приложениями в наноэлектронике. Одним из основных объектов

являются квантовые точки (КТ). Первые КТ были синтезированы и исследованы А.

Екимовым, А. Онущенко и А. Эфросом, и представляли собой наноразмерные по-

лупроводниковые кристаллы в стеклянной матрице [155, 156]. На сегодняшний день

термин КТ используется для обозначения широкого круга систем, размеры которых

ограничены во всех трех пространственных измерениях. К ним относятся, например,

молекулы, нормальных металлические, сверхпроводящие или ферромагнитные нано-

частицы, а также объекты на основе полупроводниковых гетероструктур. Последние

127
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получили широкое распространение и представляют собой небольшие островки элек-

тронной плотности, изолированные от остальной части двумерного электронного газа

(2DEG) постредством электродов затвора.

Ограничение во всех трех направлениях приводит к дискретному энергетическому

спектру. Таким образом, КТ в некотором отношении можно рассматривать в качестве

искусственного атома. Подсоединяя контакты к КТ, можно изучать физические про-

цессы, которые определяют поведение системы на масштабах межатомных расстояний.

В системах КТ исследуются различные, часто сосуществующие явления, такие как эф-

фекты Кондо, Фано и Ааронова-Бома, а также физика модели Хаббарда [104,157,158].

В одноэлектронном режиме эти структуры предлагается используется в качестве спи-

новых кубитов [159,160]. Кроме того, было показано, что они могут выступать в каче-

стве выпрямителей, спиновых фильтров и клапанов [161].

В силу более сложной экспериментальной реализации системы, содержащие три

и более КТ, начали активно изучалиться только недавно [162, 163]. Четырехточеч-

ные структуры (ЧТС) исследовались в различных геометриях. В частности, для по-

следовательно подключенных КТ был продемонстрирован перенос спинов отдельных

электронов на наносекундных масштабах [164]. Такая операция также была осуществ-

лена по замкнутой траектории в геометрии квадрата [165]. В той же системе с тремя

электронами наблюдался ферромагнетизм Нагаоки [166, 167], изучались особенности

спинового обмена четырех электронов [168, 169] и квантовое охаждение [170]. Важ-

но подчеркнуть, что для всех геометрий кулоновское отталкивание внутри и между

точками является ключевым фактором, влияющим на спектр и транспортные свой-

ства [171,172].

Наиболее общая ситуация для изучения квантого транспорта в ЧТС - когда левый

и правый металлические контакты соединены с двумя КТ, 1QD и 4QD, таким обра-

зом, что две другие КТ, 2QD и 3QD, распологаются в центральной части, как, напри-

мер, это показано на рисунке 3.1. Исследование интерференционных эффектов Фано,

Ааронова-Бома и Ааронова-Кашера в рамках формализма Ландауэра-Бюттикера для

этой геометрии ранее было ограничено предельными случаями сильного кулоновско-

го взаимодействия (режим Кондо) или полного его отсутствия [173, 174]. Между тем,
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Рис. 3.1: Четырехточечная структура между металлическими контактами.

в [174] было показано, что устройство из четырех КТ со спин-орбитальным взаимо-

действием Рашбы действует как спиновый фильтр. Аналогичное поведение за счет

зеемановского расщепления было продемонстрировано для системы с большим чис-

лом КТ без спин-орбитального взаимодействия, простейшим случаем которой являет-

ся ЧТС [175]. В последней работе влияние кулоновского взаимодействия на кондактанс

было ограничено рассмотрением отталкивания внутри каждой точки, U , в среднепо-

левом приближении Хаббард-I. Таким образом, транспортные и спектральные свой-

ства ЧТС в более общем режиме, когда предполагаются конечными взаимодействия

электоронов как внутри точек, так и между ними (с интенсивностью V ), а также учи-

тываются эффекты анизотропии, представляются мало изученными. В данной главе

под анизотропией подразумевается различие параметров перескока внутри ЧТС или

ненулевая разность посадочных энергий точек (например, в результате действия полей

затвора, V g1 и V g2), которые имеют место в экспериментах.

Здесь важно отметить, что введение анизотропии позволяет эффективно рас-

сматривать ЧТС как двухзонную хаббардовскую систему. Напомним, что электрон-

поляронный эффект (ЭПЭ) обычно присутствует в многозонных сильно коррелиро-

ванных электронных системах, когда ширины подзон существенно отличаются. ЭПЭ

наблюдается в тяжелофермионных соединениях на основе урана и других системах в



Глава 3. Влияние кулоновских взаимодействий... 130

режиме переменной валентности [176–179], которые можно описать, например, с помо-

щью двухзонной модели Хаббарда с одной узкой зоной (в случае достаточно сильного

межзонного взаимодействия Хаббарда, V ) [180, 181] или модели Андерсона [182] с од-

ночастичной гибридизацией (в нашем случае t0) и хаббардовским взаимодействием

между s − p-электронами легкой зоны и (тяжелыми) электронами локализованных

f − d-уровней.

В двухзонной модели Хаббарда ЭПЭ обычно связан с дополнительным полярон-

ным сужением зоны тяжелых частиц из-за того, что вокруг последних возникает вир-

туальное облако электронно-дырочных пар легких частиц. Схожим образом в модели

Андерсона ЭПЭ приводит к дополнительному сужению матричного элемента гибри-

дизации t12. Отметим, что в ЧТС на рис. 3.1 величине t12 соответствует параметр

перескока t2 между 1QD и 3QD, а также между 3QD на 4QD. Следовательно, в слу-

чае сильного ЭПЭ, вызванного большими значениями V или t0, во всех расчетах мы

должны эффективно заменить t2 на t′2 � t2. Таким образом, при численном анали-

зе мы будем предполагать, что анизотропия вызвана как специфическим дизайном

структуры, так и вышеупомянутыми многочастичными эффектами.

Отметим, что физика ЭПЭ тесно связана с результатами Кондо и Нозиера с со-

авторами по инфракрасным расходимостям при описании броуновского движения тя-

желой частицы в ферми-жидкости легких частиц [49,183] (см. также работы Кагана и

Прокофьева [184,185]); с результатами по инфракрасным расходимостям Махана [186]

в задаче о рентгеновской фотоэмиссии глубоких электронных уровней [187]; а также с

известными результатами Андерсона [188] о катастрофе ортогональности в 1D цепочке

N электронов с одиночной примесью.

Во всех случаях как в системах с тяжелыми фермионами на основе урана [180,181],

так и в других системах со смешанной валентностью, например силицидах марганца

[189], ЭПЭ в бесконечной геометрии приводит к аномальному поведению удельного

сопротивления в 3D и особенно в 2D (слоистых) системах. Отметим, что проявления

ЭПЭ также очень интересны в ограниченной геометрии туннельного контакта [190].

Здесь важно отметить дополнительную аналогию между ЧТС и системами с при-

месями и дефектами. В реальных ситуациях при рассмотрении электрических токов
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в диэлектриках и полупроводниках, мы обычно имеем дело с небольшим количеством

глубоких двухуровневых ловушек, окруженных большим количеством мелких лову-

шек с одним уровнем. В частности, подобная система, в которой глубокие двухуров-

невые ловушки случайным образом распределяются между мелкими одноуровневы-

ми ловушками, описана в известной статье группы Бишопа [191] при исследовании

радиационно-индуцированной проводимости (что актуально для космических прило-

жений) и электрон-фононных поляронных эффектов в молекулярно-допированных по-

лимерах. В этих терминах нашу ЧТС можно рассматривать как простейшую модель

с одной центральной глубокой двухуровневой ловушкой (2- и 3QD) в окружении двух

мелких одноуровневых ловушек (1- и 4QD), где, в силу ограниченности геометрии

и для простоты, пренебрегается особенностями прыжковой проводимости на решетке

Миллера-Абрахамса.

3.2 Теория квантового транспорта в четырехточечной

структуре с учетом кулоновских корреляций

3.2.1 Гамильтониан четырехточечной структуры, связанной с

контактами

Перейдем к теоретическому описанию электронного квантового транспорта в ЧТС,

изображенной на рис. 3.1 [11, 13, 16]. Система состоит из трех частей: металлических

контактов и устройства между ними, - и описывается гамильтонианом

Ĥ = ĤL + ĤR + ĤD + ĤT . (3.1)

Первые два члена в (3.1) характеризуют металлические однозонные контакты,

ĤL(R) =
∑
kσ

(
ξkσ ∓

eV

2

)
c+
L(R)kσcL(R)kσ, (3.2)

где c+
L(R)kσ - оператор рождения электрона в левом (правом) контакте, который облада-

ет волновым вектором k, проекцией спина σ и спин-зависящей энергией ξkσ = εkσ−µ (µ
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- химический потенциал системы). Предполагается, что к левому (правому) контакту

приложено напряжение смещения ±V/2.

Третье слагаемое в (3.1) описывает ЧТС в магнитном поле, которое характеризу-

ется зеемановской энергией h,

ĤD =
4∑

σ;j=1

ξjσa
+
jσajσ + U

4∑
j=1

nj↑nj↓ + V
∑
σσ′

n2σn3σ′ + (3.3)

+
∑
σ

[
t1
(
a+

1σ + a+
4σ

)
a2σ + t2

(
a+

1σ + a+
4σ

)
a3σ + t0a

+
2σa3σ + h.c.

]
,

где оператор ajσ уничтожает электрон с проекцией спина σ и энергией ξjσ = εj−σh−µ

в j-ой КТ; ti (i = 0, 1, 2) - параметр перескока между КТ; U - интенсивность ку-

лоновского взаимодействия внутри каждой точки; V - интенсивность отталкивания

электронов, находящихся на соседних КТ в центральной части устройства (2- и 3QD).

Заметим, что такой специфический тип ЧТС, когда корреляции между точками имеют

место только внутри одной пары, может быть реализован экспериментально с помо-

щью дополнительных электродов затвора, которые необходимо расположить вблизи

переферических КТ (1- and 4QDs) с целью их экранировки [192].

Последний член в (3.1) характеризует взаимодействие между контактами и ЧТС,

ĤT = tL
∑
kσ

c+
Lkσa1σ + tR

∑
kσ

c+
Rkσa4σ + h.c., (3.4)

где tL(R) - параметр туннелирования электрона между левым (правым) контактом и

1-ой (4-ой) КТ. Как обсуждалось в предыдущей главе (см. пункт 2.2.2), для аналитиче-

ского описания кинетических процессов удобно провести унитарное преобразование,

Û = exp

{
ieV t

2

∑
kσ

(nRkσ − nLkσ)

}
, где NL(R) =

∑
kσ c

+
L(R)kσcL(R)kσ - оператор числа ча-

стиц в левом (правом) контакте [112], чтобы перевести зависимость от напряжения

смещения в ĤT ,

ĤT (t) = TL (t)
∑
kσ

c+
Lkσa1σ + TR (t)

∑
kσ

c+
Rkσa4σ + h.c., (3.5)

где TL(R) (t) = tL(R)e
∓ ieV

2
t.
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3.2.2 Неравновесные функции Грина и ток в приближении силь-

ной связи

Электронный ток в стационарном режиме определяется как 〈I (t, t)〉 ≡ I = e
〈
ṄL

〉
.

Записывая уравнение движения, получим (~ = 1)

I = ie
∑
kσ

[
T+
L (t)G+−

Lk,1σ (t, t)− TL (t)G+−
1,Lkσ (t, t)

]
. (3.6)

В выражении (3.6) введены неравновесные функции Грина,

G+−
Lk,1 (t, t) = −i

〈
TCcLk (t+) a+

1 (t−)
〉

= i
〈
a+

1 cLk
〉
, (3.7)

G+−
1,Lk (t, t) = −i

〈
TCa1 (t+) c+

Lk (t−)
〉

= i
〈
c+
Lka1

〉
входящие в них операторы cLkσ и a1σ упорядочены на контуре Келдыша C действи-

ем оператора TC . При этом индекс + (−) в (3.6) и (3.7) обозначают принадлежность

временной переменной нижней (верхней) ветви этого контура (см. рис. 2.1) [113].

Если рассматривать туннельный гамильтониан (3.5) в качестве оператора взаимо-

действия, то анализ ряда теории возмущений для функций G+−
Lk1σ и G+−

1Lkσ приводит к

следующему выражению на ток [115,193,194]:

I = e
∑
σ

∫
C

dτ1

[
Σ+a
Lσ (t− τ1)Ga−

11σ (τ1 − t)−G+a
11σ (t− τ1) Σa−

Lσ (τ1 − t)
]
, (3.8)

где введены собственно-энергетические функции,

Σab
Lσ (τ − τ ′) =

∑
k

T+
L (τ) gabLkσ (τ − τ ′)TL (τ ′) , a, b = +,−, (3.9)

описывающие влияние левого контакта на ЧТС (gabLkσ (τ − τ ′) - неравновесная затра-

вочная функция Грина левого контакта).

Функции Грина G11σ (τ − τ ′) является полными, т.е. включают все возможные

процессы рассеяния в контакты и многочастичные взаимодействия в самой ЧТС, и

удовлетворяют уравнению Дайсона

G11σ (τ − τ ′) = g11σ (τ − τ ′) +

∫∫
C

dτ1τ2

[
g11σ (τ − τ1) ΣLσ (τ1 − τ2)G11σ (τ2 − τ ′) + (3.10)

+g14σ (τ − τ1) ΣRσ (τ1 − τ2)G41σ (τ2 − τ ′)
]
,
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где gijσ (τ − τ ′) - затравочные функции Грина ЧТС. При выводе (3.8) и (3.10) рас-

сматривался немагнитный случай, в частности, пренебрегалось спин-флип процесса-

ми, 〈aiσa+
jσ〉 = 0. После перехода к интегрированию по реальному временному контуру

и последующего преобразования Фурье при симметричном подключении к контактам,

tL = tR = t, имеем

I = iΓ
∑
σ

+∞∫
−∞

dω
[
fL (Ga

11σ −Gr
11σ)−G+−

11σ

]
, (3.11)

где fL(R) ≡ f
(
ω ± eV

2

)
- фермиевская функция распределения левого (правого) кон-

такта; Γ/2 = ΓL = ΓR = πt2g - параметр, характеризующий уширение уровней ЧТС

за счет связи с контактом. Плотность состояний контакта в общем случае зависит от

частоты и проекции спина, gσ (ω) =
∑

k δ (ω − ξkσ). Однако, в настоящей работе мы

воспользуемся приближением парамагнитных широкозонных металлических контак-

тов, когда этими зависимостями можно пренебречь и положить g = const. По этой же

причине при выводе (3.11) пренебрегается реальными частями затравочных функций

Грина контактов. Следовательно, фурье-образы собственно-энергетических функций

равны Σr
ασ = − i

2
Γ и Σ+−

ασ = iΓfα (α = L, R).

Чтобы получить окончательное выражение, описывающее стационарный ток в си-

стеме, найдем функции Грина ЧТС, входящие в (3.11), принимая во внимания куло-

новское отталкивание внутри точек и между ними. Для этого воспользуемся методом

уравнений движения [199]. В силу определения Gr,+−
iσ,jσ′ (t− t′) общий вид уравнений для

Gr
iσjσ′ (ω) ≡ 〈〈aiσ|a+

jσ′〉〉r и G
+−
iσjσ′ (ω) ≡ 〈〈aiσ|a+

jσ′〉〉+− отличается,

z〈〈aiσ|a+
jσ′〉〉

r =
〈{
aiσ, a

+
jσ′

}〉
+ 〈〈

[
aiσ, Ĥ

]
|a+
jσ′〉〉

r, (3.12)

z〈〈aiσ|a+
jσ′〉〉

+− = 〈〈
[
aiσ, Ĥ

]
|a+
jσ′〉〉

+−, (3.13)

где z = ω + iδ. Кроме того, исходя из диаграммного разложения смешанной функции

Грина, GL(R)kjσ (t− t′) =
∫
C

gL(R)kjσ (t− τ)TL(R) (τ)G1(4)jσ (τ − t′), имеем [113,115]

z〈〈cL(R)kσ|a+
jσ〉〉r = grL(R)kσtL(R)〈〈a1(4)σ|a+

jσ〉〉r, (3.14)

z〈〈cL(R)kσ|a+
jσ〉〉+− = tL(R)

(
grL(R)kσ〈〈a1(4)σ|a+

jσ〉〉+− + g+−
L(R)kσ〈〈a1(4)σ|a+

jσ〉〉a
)
, (3.15)

где grαkσ = (z − ξkσ)−1, g+−
αkσ = 2πifαδ (ω − ξkσ).
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Далее для простоты будем предполагать, что 2(1)-ая и 3(4)-ая КТ идентичны.

Будем обозначать их индексами α (β) и α (β), соотвественно. Как следствие, t1 ≡

t (α = 2), t2 ≡ t (α = 3). Поскольку гамильтониан ЧТС (3.3) не является квадратичной

формой, то уравнения движения (3.12) и (3.13) генерируют функции Грина более высо-

кого порядка 〈〈nασaασ|a+
ασ〉〉r,+−, 〈〈nασaασ|a+

ασ〉〉r,+−, 〈〈nασaασ|a+
ασ〉〉r,+−, 〈〈nβσaβσ|a+

ασ〉〉r,+−,

где nα(β)σ = a+
α(β)σaα(β)σ. В свою очередь, уравнения для этих функций приводят в

возникновению функций Грина третьего порядка и так далее. Чтобы получить за-

мкнутые системы уравнений, воспользуемся методом расцепления для немагнитного

случая [195,196], который применим для описания эффекта кулоновской блокады при

температурах выше температуры Кондо [197,198]. В этом подходе расцепляются урав-

нения на функции Грина третьего порядка, например, 〈〈n3σn2σa2σ|a+
jσ〉〉r,+−. Тогда, для

запаздывающих функций после ряда преобразований получаем

〈〈aασ|a+
ασ〉〉r = (gασ −Kασ)

(
1 + t0〈〈aασ|a+

ασ〉〉r + t (α)
[
〈〈aβσ|a+

ασ〉〉r + 〈〈aβσ|a+
ασ〉〉r

])
,

〈〈aβσ|a+
ασ〉〉r =

g
(0)
βσ

1 + itg
(0)
βσ/2

[
t (α) 〈〈aασ|a+

ασ〉〉r + t (α) 〈〈aασ|a+
ασ〉〉r

]
, (3.16)

где

Kασ =
UV 〈a+

ασaασ〉2

bασ1bασ4

(
1

bασ2

+
1

bασ3

)
, gασ = g(0)

ασ +
V

bασ1

[
g(1)
ασ + g(2)

ασ +
U

bασ2

g(3)
ασ

]
,

g(0)
ασ =

1− 〈nασ〉
bασ1

+
〈nασ〉
bασ2

, g(1)
ασ =

(1− 〈nασ〉) 〈nασ〉
bασ3

+
〈nασ〉〈nασ〉

bασ4

, (3.17)

g(2)
ασ =

(1− 〈nασ〉) 〈nασ〉
bασ3

+
〈nασ〉〈nασ〉

bασ4

, g(3)
ασ =

〈nασ〉〈nασ〉
bασ4

+
〈nασ〉〈nασ〉

bασ4

, g
(0)
βσ = g

(0)
α→β,σ,

bασ1 = z − ξασ, bασ2 = bασ1 − U, bασ3 = bα1 − V (1 + 〈nασ〉) , bασ4 = bασ3 − U.

Решая (3.16) с учетом 〈niσ〉 = 〈niσ〉, 〈a+
iσajσ〉 = 〈a+

iσajσ〉, находим набор Фурье-образов

запаздывающих функции Грина ЧТС,

Gr
ββσ =

CβσZβσ
Zσ

, Gr
ββσ

= Gr
ββσ

=
CβσCβσx2σ

Zσ
, Gr

αασ =
Cασ∆ασ

Zσ
, (3.18)

Gr
αασ = Gr

αασ =
CασCασ∆1σ

Zσ
, Gr

βασ =
CασCβσTβσPασ

Zσ
, β (α) = 1, 4 (2, 3) ,
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где использованы следующие обозначения:

∆ασ = DασTβσTβσ − t2 (α)CασSσ, ∆1σ = t0TβσTβσ + t (α) t (α)Sσ,

Sσ = CβσTβσ + CβσTβσ, Pασ = t (α)Dασ + t0t (α)Cασ,

Zσ = TβσTβσx1σ − Sσx2σ, Zβσ = Tβσx1σ − Cβσx2σ, (3.19)

Tβσ = Dβσ + iΓCβσ/2, x1σ = ∆ασ∆ασ − t20CασCασ,

x2σ = t (α)CασPασ + t (α)CασPασ, t (α) = t1,2.

Множители Cα,βσ и Dα,βσ содержат зависимость от чисел заполнения, корреляторов и

амплитуд кулоновских взаимодействий, а именно:

Cασ = Cασ1 + Cασ2, Cασ1 = bασ4 (bασ2bασ3 + Ubασ3〈nασ〉+ 2V bασ2〈nασ〉) ,

Cασ2 = UV (bασ2 + bασ3)
(
2〈nασ〉〈nασ〉 − 〈a+

ασaασ〉2
)
, Cβσ = bβσ2 + U〈nβσ〉,

Dασ = bασ1bασ2bασ3bασ4, Dβσ = bβσ1bβσ2. (3.20)

В свою очередь, решение системы уравнений для функций Грина G+−
ij дает

G+−
ββσ = iΓ

Cβσ

(
fβZβσG

a
ββσ + fβCβσx2σG

a
ββσ

)
Zσ

,

G+−
ββσ

= iΓ
Cβσ

(
fβZβσG

a
ββσ

+ fβCβσx2σG
a
ββσ

)
Zσ

,

G+−
αασ = iΓ

CασPασ

(
fβCβσTβσG

a
βασ + fβCβσTβσG

a
βασ

)
Zσ

, (3.21)

G+−
αασ = iΓ

CασPασ

(
fβCβσTβσG

a
βασ + fβCβσTβσG

a
βασ

)
Zσ

,

G+−
βασ = iΓ

Cβσ

(
fβZβσG

a
βασ + fβCβσx2σG

a
βασ

)
Zσ

,

G+−
βασ = iΓ

Cβσ

(
fβZβσG

a
βασ + fβCβσx2σG

a
βασ

)
Zσ

,

где fβ = fL,R, Ga
ij =

(
Gr
ij

)∗, G+−
ij = −

(
G+−
ji

)∗. Исходя из определения функций Грина,

числа заполнения и корреляторы могут быть получены на основе самосогласованного

решения следующих интегральных уравнений (по аналогии с результатами пункта
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2.2.5):

〈niσ〉 =

+∞∫
−∞

dω

2π
G+−
iiσ , 〈a+

iσajσ〉 =

+∞∫
−∞

dω

2π
G+−
jiσ , i, j = α, β (3.22)

В равновесии (eV = 0) имеем fL = fR = f и G+−
ij (ω) = f (ω)

[
Ga
ij (ω)−Gr

ij (ω)
]
, тогда

〈niσ〉 = − 1

π

∫
dωIm [Gr

iiσ] f, 〈a+
iσajσ〉 = − 1

π

∫
dωIm

[
Gr
jiσ

]
f. (3.23)

Дополнительно, последующий анализ численных расчетов ВАХ и кондактанса ЧТС

будет основываться на особенностях плотности состояний данного устройства, которая

определяется выражением [199]

ρ =
i

2π

4∑
σ;j=1

(
Gr
jjσ −Ga

jjσ

)
. (3.24)

Подставляя полученные функции Грина в (3.11), находим окончательное выраже-

ние, описывающее ток в ЧТС,

I = eΓ2
∑
σ

+∞∫
−∞

dω|Gr
14σ|2 (fL − fR) ≡ e

∑
σ

+∞∫
−∞

dωTσ (fL − fR) , (3.25)

где

Tσ = Γ2C
2
1σC

2
4σx

2
2σ

|Zσ|2
, (3.26)

Раскладывая f (ω ± eV/2) в ряд Тейлора при малых напряжениях смещения eV , по-

лучим выражение для кондактанса в приближении линейного отклика [28]

G =
I

V
= −G0

∑
σ

+∞∫
−∞

dωTσ
∂f

∂ω
, G0 =

e2

h
(3.27)

Далее, при низких температурах −df (ω) /dω ≈ δ (ω). В результате, мы приходим к

формуле Ландауэра-Бюттикера [79–81]

G = G0

∑
σ

Tσ (εd, ω = 0) . (3.28)

В дальнейшем при расчетах все энергетические величины измеряются в единицах

Γ. Кроме того, будет анализироваться режим сильной связи с контактами, когда Γ = t1.

Одноэлектронные энергии боковых точек предполагаются одинаковыми, ξ1σ = ξ4σ =

εd − σh, а для двух центральных точек разность посадочных энергий контролируется

параметром ∆, ξ2(3)σ = εd − σh±∆.
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3.3 Особенности транспортных свойств четырехточеч-

ной структуры в режиме линейного отклика

3.3.1 Изотропная четырехточечная структура в отсутствии ку-

лоновских корреляций

Начнем анализировать транспортные свойства ЧТС с режима линейного отлика

и низких температур (kBT = 10−6). В первую очередь рассмотрим предельный случай

отсутствия кулоновских взаимодействий (U, V = 0) и магнитного поля (h = 0). В

частности, в данном пункте отбратимся к изотропному устройству, когда t1 = t2 = 1

[11, 200]. Во всех последующих численных расчетах положение электронных уровней

в ЧТС отсчитывается от уровня химического потенциала, µ = 0, и контролируется

параметром εd, моделирующим энергию электрического поля затвора.

В наиболее простой ситуации энергии всех точек одинаковы, ξ1σ = ξ2σ = ξ3σ =

ξ4σ = εd. Тогда, не составляет труда найти собственные энергии гамильтониана устрой-

ства (3.3),

E1 = εd, E2 = εd − t0, E3,4 = εd +
t0
2
± 1

2

√
t20 + 16t21. (3.29)

Следовательно, решения уравнений Ei = 0 (i = 1, ..., 4) дают значения εd, при которых

в зависимостях G (εd) и TDOS (εd) возникают резонансные особенности при ∆ = 0, что

хорошо видно на рисунках 3.2a (t0 = 0) и 3.2b (t0 = 1). Видно, что в обоих случаях и в

кондактансе, и в плотности состояний имеется резонансная структура, состоящую из

трех максимумов (далее, трехпиковый резонанс, ТПР). При этом состояние с энергией

E2 является связанным состоянием в континууме (ССК), поскольку ему соответствует

бесконечно узкий пик, ширина которого пропорциональна δ2 (δ → 0). Однако, это

состояние никак не влияет на поведение кондактанса (ср. верхние и нижние графики

на рис. 3.2a,b) [74]. Возникновение ССК в данном случае качественно объясняется

тем, что волновая функция электрона в контакте ортогональна собственной функции

ЧТС с энергией E2 в силу определенной симметрии рассматриваемого устройства. Для

проверки этого утверждения сделаем верхний (1QD-2QD-4QD) и нижний (1QD-3QD-



Глава 3. Влияние кулоновских взаимодействий... 139

-4 -2 0 2 4
0

0.5

1
t
0
=∆=0

G
, 
2
G

0

-4 -2 0 2 4
0

1

2

3

ε
D

T
D

O
S

a

-4 -2 0 2 4
0

0.5

1
t
0
=1, ∆=0

G
, 
2
G

0

-4 -2 0 2 4
0

2

4

ε
D

T
D

O
S

b

-4 -2 0 2 4
0

0.5

1
t
0
=0, ∆=1

G
, 
2
G

0

-4 -2 0 2 4
0

5

10

ε
D

T
D

O
S

c

-4 -2 0 2 4
0

0.5

1
t
0
=1, ∆=1

G
, 
2
G

0

-4 -2 0 2 4
0

2.5

5

ε
D

T
D

O
S

d

Рис. 3.2: Кондактанс и плотность состояний изотропной ЧТС: a) t0 = ∆ = 0; b)

t0 = 1, ∆ = 0; c) t0 = 0, ∆ = 1; d) t0 = 1, ∆ = 1.
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4QD) рукава неэквивалентными, введя энергетический сдвиг ∆, ξ2(3)σ = εd ±∆ [200].

В результате ширина пика в плотности состояний становится конечной (см. нижние

графики на рис. 3.2c,d). Как следствие, при εd = 0 (t0 = 0) и εd ≈ 1 (t0 = 1) в

кондактансе реализуются резонансы Фано [35] (см. верхние графики на рис. 3.2c,d).

3.3.2 Анизотропная четырехточечная структура в отсутствии

кулоновских корреляций

Другой способ сделать время жизни ССК конечным - рассмотреть анизотропную

ЧТС, когда t2 6= t1. Анизотропный режим по естественным причинам в целом лучше

соответствует структурам, изучаемым на практике. Далее будем использовать соотно-

шение t1 � t0, t2, учитывая, что оно может быть даже усилено при U, V 6= 0 за счет

ЭПЭ.

Если t0 = ∆ = 0, то имеем

E1,2 = εd, E3,4 = εd ±
√

2 (t21 + t22). (3.30)

В этой ситуации кондактанс и плотность состояний ведут себя аналогично изотропно-

му случаю (ср. рис. 3.2a и 3.3a), т.е. реализуется ТПР, а также ССК при εd = 0. Такое

поведение можно объяснить тем фактом, что параметр t2 определяет высоты соот-

ветствующих туннельных барьеров в нижнем рукаве и не влияет на фазу волнолно-

вой функции электрона, распространяющегося в нем. Таким образом, интерференция

волн, проходящих в двум плечам ЧТС, приводит к проводимости, которая отличается

от изотропного случая только количественно. Другим аргументом в пользу отсут-

ствия дополнительных резонансных особенностей в кондактансе ЧТС с нарушенной

пространственной симметрией является вырождение энергий двух состояний, соглас-

но (3.30), которое имеет место только при t0 = ∆ = 0. Такое вырождение само по себе

может приводить к возникновению ССК [201,202].

При t0 6= 0 появляется резонанс Фано (см. рис. 3.3b). Простое объяснение этого

эффекта и в изотропном, и в анизотропном устройстве основано на интерпретации 2-

ой и 3-ей КТ как искусственной молекулы, димера [68,203]. Его собственные состояния
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Рис. 3.3: Кондактанс и плотность состояний анизотропной ЧТС, t2 = 0.1: a) t0 = ∆ =

0; b) t0 = 0.2, ∆ = 0; c) t0 = 0, ∆ = ±1; d) t0 = 0.2, ∆ = ±1; e) t0 = 0, ∆ = ±0.2; f)

t0 = 0.2, ∆ = ±0.2.

(молекулярные орбитали), связанное и антисвязанное, в общем случае взаимодейству-

ют с остальной частью системы с разной интенсивностью. Тогда, в исходной трактовке

Фано [35] уровень, уширение которого больше, можно интерпретировать как состоя-

ние континуума или нерезонансный канал, тогда как менее уширенный уровень играет

роль состояния дискретного спектра или резонансного канала. При этом фаза волно-
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вой функции в нерезонансном канале изменяется незначительно в интервале энергий

∼ γ, где γ - уширение уровня, соответствующего резонансному каналу. Однако, в

последнем фаза волновой функции испытывает сдвиг ∼ π в том же энергетическом

диапазоне. Таким образом, интерференция волн в этих каналах (или конфигураци-

онное взаимодействие) приводит к появлению асимметричного пика Фано. Интенсив-

ность взаимодействия состояний димера с окружением при симметричном подключе-

нии контактов определяется параметрами t1, t2,∆. В частности, в работах [67,68] было

показано, что в двойной КТ (1QD и 4QD отсутствуют) при ∆ = 0 связь одной из

орбиталей с контактами становится равной нулю в изотропной системе, t1 = t2 = Γ, и

резонанс Фано исчезает (аналогично поведению на рис. 3.2b). Если ∆ 6= 0, то имеется

ненулевое взаимодействие обоих состояний димера в остальной частью системы. При

этом знак Delta влияет как на положение, так и на ширину (при t0 6= 0) пика Фано

(см. штриховые и сплошные кривые на рис. 3.2c-3.2f).

3.3.3 Роль температурного фактора

Если температура сравнима по величине в расстоянием между уровнями ЧТС, т.е.

kBT ∼ ∆, t2, t0, то кондактанс должен вычисляться по формуле (3.27). Влияние темпе-

ратуры на поведение функции G (εd) изображено на рисунке 3.4. При kBT � ∆, t2, t0

размытие максимумов контактанса, в частности, асимметричного пика Фано незначи-

тельно (см. пунктирную кривую при kBT = 0.01). С ростом температуры зависимость

постепенно приобретает вид лоренцевского пика.

3.3.4 Изотропная четырехточечная структура с учетом куло-

новских корреляций

Влияние кулоновских взаимодействий между электронами внутри каждой КТ, U ,

и электронов в разных точках, V , на зависимость кондактанса от энергии поля затвора

показано на рисунках 3.5a и 3.5b, соответственно. Сильное кулоновское отталкивание
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Рис. 3.4: Влияние температуры на кондактанс анизотропной ЧТС при t2 = 0.1, t0 =

0.2, ∆ = −1.

электронов с различными проекциями спина в каждой КТ приводит к расщеплению

ее энергий возбуждения, ξjσ и ξjσ + U (j = 1, ..., 4). Следовательно, в зависимости

G (εd) в силу электрон-дырочной симметрии возникает две ТПР, которые разделены

явно выраженной диэлектрической зоной при −4 . εd . −1, где G близко к нулю,

и ЧТС заполнена наполовину (см. штрих-пунктирную кривую на рис. 3.5a и кривые

на рис. 3.7b, соответственно) [204]. Таким образом, можно провести аналогию между

ТПР и возникновением некоторых прообразов верхней и нижней хаббардовских под-

зон. Хорошо видно, что диэлектрическая зона образуется при ∆ = 0, т.е. реализация

ТПР не требует привлечения системы электродов затвора и возможна для меньшего

количества КТ, чем в предлагается в работах [175,205].

Учет кулоновского взаимодействия электронов, находящихся во 2-ой и 3-ей КТ,

приводит к расщеплению центрального пика в обоих ТПР, как показано на рис. 3.5b

на примере левого ТПР. Эта модификация объясняется тем, что в при V 6= 0 у двух
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Рис. 3.5: Влияние кулоновских взаимодействий между электронами внутри каждой

КТ (a) и электронов в разных точках (b) на кондактанс при kBT = 0.01.

центральных КТ имеются четыре отличные друг от друга энергии возбуждения, ξασ,

ξασ + V , ξασ +U и ξασ + V +U (α = 2, 3). Стоит отметить, что увеличение V приводит

к появлению антирезонанса Фано и реализации достаточно широкой полосы с низкой

проводимостью (G ∼ 0.1 в области −7 . εd . −5.5).

Влияние отталкивания V на левый и правый ТПР не одинаково, как следует из

зависимости G (εd) на рисунке 3.6a. А именно, расщепление в правом ТПР приводит

к расширению диэлектрической зоны вследствие значительного подавления первого

левого пика при εd ≈ −2. Если U, V 6= 0, а также имеется туннельное взаимодей-

ствие между центральными точками, t0 6= 0, то отмеченные зоны малых значений

кондактанса становятся еще шире, как показано на рис. 3.6b. Как уже обсуждалось

выше, ненулевой сдвиг энергии, ∆, приводит к антирезонансу Фано в центральной

части ТПР (см. пунктирную кривую на рис. 3.6c). Число таких особенностей удваи-

вается при U 6= 0, V = 0 (см. штрих-пунктирную кривую). Как следствие, области,

характеризующиеся малыми значениями кондактанса внутри обоих ТПР, появляются

даже в отсутствии кулоновских корреляций между точками (см. −8 . εd . −6.5 и

0.5 . εd . 1.5 в левой и правой ТПР, соответственно). Наконец, V 6= 0 индуцирует

два дополнительных антирезонанса (см. сплошную кривую) по аналогии со случаем

∆ = 0. Заметим также, что возможен и обратный эффект, когда учет корреляций
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Рис. 3.6: Кондактанс изотропной ЧТС с учетом кулоновских корреляций при kBT =

0.01: a) t0 = ∆ = 0; b) t0 = 1, ∆ = 0; c) t0 = 0, ∆ = 1; d) t0 = 1, ∆ = 1.

приводит к усиленную дифференциальной проводимости в некотором диапазоне εd.

Например, антирезонанс в правом ТПР при εd = 0 и U, V = 0 на рис. 3.6c (см. пунк-

тирную кривую) заменяется резонансом, G ' 1, при U, V 6= 0 (см. сплошную кривую).

Если t0 = ∆ = 1, то еще один антирезонанс появляется (исчезает) в области левого

(правого) ТПР (см. сплошную кривую на рис. 3.6d).

Описанное поведение кондактанса определяется соответствующими особенностя-

ми поведения чисел заполнения, что наиболее наглядно проявляется в простейшем

случае, t0 = ∆ = 0. В отсутствии кулоновских взаимодействий зависимости заселен-

ностей боковых, n1,4σ и центральных, n2,3σ, КТ от энергии поля затвора имеют три

ступеньки при тех же εd, что и резонансы в ТПР (см. штриховые и сплошные кривые

на рис. 3.7a, соответственно). Если принять во внимание многочастичные эффекты

внутри точек (U 6= 0), то возникают три дополнительные ступеньки на расстоянии U
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Рис. 3.7: Зависимость чисел заполнения изотропной ЧТС от энергии электрического

поля затвора, t0 = ∆ = 0, kBT = 0.01: a) U = V = 0; b) U = 5, V = 0; c) U = 5, V = 1.

от исходных (см. рис. 3.7b). В свою очередь, включение V приводит к расщеплению

двух центральных ступенек в n2,3σ (εd) при εd = −5 и εd = 0, соответственно (см. рис.

3.7c). Важно отметить, что обширные области εd, где числа заполнения не меняются,

соответствуют диэлектрическим зонам кондактанса на рис. 3.5а и 3.6. В частности,

G = 0 в области половинного заполнения. Слабое влияние кулоновских корреляций

на кондактанс при больших полях затвора, εd ≥ 1, объясняется низкой заселенностью

точек структуры.

В заключении данного раздела кратко обсудим возможность реализации эффек-

та Кондо в системе. Этот вопрос является важным поскольку нами рассматривается

квантовый транспорт в условиях сильной связи ЧТС с контактами. При этом, исходя
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из полученных зависимостей кондактанса и формул (3.29), (3.30), можно говорить о

реализации режима кулоновской блокады, т.к. выполняется соотношение Γ < δE < U ,

где δE - расстояние между уровнями ЧТС. В этом случае температура Кондо, TK , спо-

собна достигать достаточно высоких значений [206]. Однако, теоретические оценки для

одиночных точек и экспериментальные данные, полученные в том числе в последнее

время для ЧТС [207,208], указывают на TK ∼ 100 мК – 1 К, что существенно меньше

выбранного здесь значения температуры T ≈ 10 К (если Γ ≈ 0.1 эВ). Необходимо

добавить, что для последовательного описания Кондо корреляций в ЧТС необходи-

мо принимать во внимание не только туннельное взаимодействие с контактами, но и

антиферромагнитный обмен, J ∼ t21,2/U , между точками в самом устройстве [209]. В

частности, для двойной квантовой точки уже было показано, что подобная конкурен-

ция может полностью подавить резонанс Кондо при половинном заполнении [210].

3.3.5 Анизотропная четырехточечная структура с учетом ку-

лоновских корреляций

Перейдем к рассмотрению транспортных свойств ЧТС с анизотропией кинетиче-

ских процессов. В этой ситуации ширина области в малыми значениями кондактанса

в левом ТПР меньше, чем в изотропном режиме при ∆ = 0 (ср. рис. 3.5b и 3.8b).

Влияние кулоновских корреляций приводит к тем же качественным особенностям. Од-

нако, сочетание многочастичных эффектов со сдвигом энергии ∆ может значительно

изменить поведение кондактанса. Совместный учет этих факторов приводит к реа-

лизации большой диэлектрической зоны с маленьким пиком посередине в результате

значительного подавления левого ТПР, как показано на рис. 3.8c, 3.8d (см. сплошные

кривые). Это может быть качественно объяснено более высоким заполнением 3-ей КТ

(∆ > 0) и более слабыми кинетическими процессами в нижнем плече ЧТС (1QD-3QD-

4QD), приводящими к усилению деструктивной интерференции Фано, обусловленной

кулоновским взаимодействием между центральными точками. В то же время, моди-

фикация правого ТПР меньше вследствие более низкой заселенности ЧТС при боль-
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Рис. 3.8: Кондактанс анизотропной ЧТС с учетом кулоновских корреляций, t2 = 0.1,

kBT = 0.01: a) t0 = ∆ = 0; b) t0 = 0.2, ∆ = 0; c) t0 = 0, ∆ = 1; d) t0 = 0.2, ∆ = 1.

ших полях затвора. Таким образом, ЭПЭ, который ожидается в системе с тяжелыми

и легкими носителями из-за сильного кулоновского взаимодействия между точками,

V , и/или гибридизации между ними, t0, а также управляющее влияние электродов

затвора, могут существенно влиять на кондактанс путем значительного подавления

ТПР.

3.3.6 Спиновый фильтр на основе четырехточечной структуры

Генерация управляемого высоко спин-поляризованного тока является крайне важ-

ной задачей для приложений спинтроники [211,212]. Для достижения этой цели было

предложено множество систем от полупроводниковых гетероструктур до мезоскопи-
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ческих образцов [92,161]. В первом случае проекция спина носителей контролируется

спин-орбитальной взаимодействием (СОВ) Рашбы [213,214]. Его величина, в свою оче-

редь, может регулироваться электрическим полем, направленным перпендикулярно

двумерному электронному газу [215]. В случае отдельных КТ возможность спиновой

фильтрации демонстрировалась, например, вследствие кинематического взаимодей-

ствия в режиме сильного отталкивания U [120] или за счет эффекта Фано [161]. В ме-

зоскопических устройствах наряду с СОВ в режиме когерентного транспорта важную

роль играет квантовая интерференция [216]. Так, в некоторых работах было продемон-

стрировано, что сочетание потока Ааронова–Бома (AБ) [217] и СОВ Рашбы приводит к

существенной спиновой поляризации кондактанса [218,219]. Однако, эксперименталь-

ная реализация таких низкоразмерных наносистем, в частности, контроль амплитуды

СОВ электрическим полем или фазы АБ, представляется довольно сложной задачей.

Другим механизмом, позволяющим добиться высокой степени спиновой поляри-

зации кондактанса, является комбинация эффектов Фано и Зеемана. В этом слу-

чае приложение магнитного поля приводит к возникновению так называемых спин-

поляризованных окон в области асимметричных пиков Фано, когда кондактанс для

проекции спина σ близок 1 (в единицах G0 = e2/h), а для σ - к нулю [175,205,220,221].

Для систем КТ, ранее предложенных в качестве прототипов спиновых фильтров [175,

205, 221], крайне предпочтительным было наличие большого количества точек. При

этом в отмеченных работах принималось во внимание только внутриточечное куло-

новское взаимодействие, U . Ниже будет показано, что ЧТС при включении магнитно-

го поля (h 6= 0) демонстрирует спин-фильтрационные свойства [11]. Такое поведение

основано на совместном учете обоих видов отталкивания (U, V 6= 0), анизотропии ки-

нетических процессов в ЧТС и действии полей затвора.

Степень спиновой поляризации тока характеризуется соответствующим коэффи-

циентом P [92],

P =
G↑ −G↓
G↑ +G↓

. (3.31)

Следуя порядку изложения, принятому в предыдущих пунктах данного параграфа,

начнем с анализа зависимостей спин-зависящих компонент кондактанса, G↑,↓, и коэф-

фициента P от энергии поля затвора в случае изотропной ЧТС. Поведение соответ-
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Рис. 3.9: Зависимость спин-зависящих компонент кондактанса, G↑,↓, и коэффициента

спиновой поляризации для изотропной (a-d) и анизотропной (e,f) ЧТС от энергии поля

затвора при U = 6, kBT = 0.01, h = 0.5. Другие параметры: (a) V = t2 = t0 = ∆ = 0;

(b) V = 1, t2 = t0 = ∆ = 0; (c,d) V = t2 = t0 = ∆ = 1; (e,f) V = 1, t2 = 0.1, t0 = 0.2,

∆ = 0.5.

ствующих функций приведено на рисунках 3.9a-c и 3.9d. Как обсуждалось в пункте

3.3.4, в простейшем случае t0 = ∆ = 0 имеются два ТПР, разделенных диэлектриче-
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ской зоной. На рис. 3.9a видно, что при h 6= 0 происходит разделение G↑ (εd) и G↓ (εd),

и ТПР начинают смещаться друг относительно друга (см. сплошную и штриховую

кривые, соответственно). Следовательно, при некоторых εd и h достигается идеаль-

ная спиновая фильтрация, когда ТПР для одной из проекций спина совмещается с

диэлектрической зоной для другой проекции. Другими словами, реализуется спин-

поляризованное окно, где, согласно формуле (3.31), P = ±1 (см. область −5 . εd . −1

пунктирной кривой на рис. 3.9d).

Наиболее интересная ситуация возникает при учете кулоновского взаимодействия

между электронами 2-ой и 3-ей КТ наряду с корреляциями внутри каждой точки.

В этом случае зеемановское расщепление приводит к возникновению нового спин-

поляризованного окна в области левого ТПР за счет эффекта Фано (см. область

−7 . εd . −5 штриховой кривой на рис. 3.9d). В целом, кулоновскими корреляциями

в ЧТС генерируются три зоны с высокой спиновой поляризацией для σ =↑ (P > 0.5) и

четыре зоны - для σ =↓ (P < −0.5). Неодинаковое количество зон для sgn (P ) = ±1 и

их различие до и после половинного заполнения (εd ≈ −3 для σ =↑) объясняется нару-

шением электрон-дырочной симметрии при V 6= 0 [204]. Кроме того, дополнительные

спин-поляризованные окна можно индуцировать при t0 6= 0 и/или ∆ 6= 0. На рис. 3.9c

показан общий эффект от рассмотрения обоих факторов. Видно, что новые резонансы

Фано приводят к реализации новых окон в магнитном поле. Таким образом, спиновая

поляризация последовательно переключается между проводящими каналами с P ≈ ±1

при изменении εd (см. сплошную кривую на рис. 3.9d).

Обратимся к анизотропной ЧТС, когда t1 � t2, t0. В этом режиме происходит об-

щее уменьшение кондактанса в областях εd, где заселенность ЧТС отлична от нуля. В

частности, подавляются узкие пики, имевшиеся в кондактансе изотропного устройства

(ср. рис. 3.9е и 3.9с). Как следствие, за счет эффекта Зеемана формируются шесть яв-

но выраженных спин-поляризованных окон (по три на каждую проекцию спина), а

спиновая поляризация на рис. 3.9f имеет набор чередующихся зон с высокими зна-

чениями |P |. Таким образом, продемонстрировано, что ЧТС как в изотропной, так и

в анизотропной конфигурации может быть использована в качестве спинового филь-

тра. Данное свойство связано с присутствием кулоновских корреляций в структуре и
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квантовой интерференцией.

3.4 Неравновесный транспорт в четырехточечной струк-

туре в присутствии многочастичных эффектов

Как уже отмечалось во введении настоящей главы, на сегодняшний день возможна

экспериментальная реализация структур из трех и четырех КТ различной топологии,

когда точки выстраиваются в ряд или в форме многоугольника [163–165]. При этом

геометрия расположения точек сказывается принципиальным образом на свойствах

таких систем. Например, в рамках модели Хаббарда при больших значениях кулонов-

ского отталкивания электронов в точке, U , было показано, что наличие замкнутых

путей для движения электронов в системе трех КТ делает возможным реализацию

ферромагнитного порядка по сценарию Нагаоки [167,222]. В ЧТС квадратной формы

с заполнением на единицу меньше половинного появление основного состояния со спи-

ном S = 3/2 объясняется наличием эффективного калибровочного поля, приводящего

к увеличению энергии кирального состояния со спином S = 1/2. При рассмотрении

транспортных задач этот эффект является одним из механизмов, инициирующих спи-

новую блокаду тока [172], поскольку одноэлектронные переходы являются запрещен-

ными, если спин задействованных в них состояний отличается больше, чем на 1/2.

Стоит заметить, что явление спиновой блокады также демонстрировалось ранее как

для меньшего количества последовательно соединенных точек [223, 224], так и для

отдельной многоуровневой точки [225]. Одним из его проявлений в наблюдаемых ха-

рактеристиках является выпрямление тока и отрицательная дифференциальная про-

водимость (ОДП). Среди других механизмов подавления тока в системах КТ можно

выделить эффект Ааронова–Бома [226], использование темных состояний [227–229] и

изоспиновую блокаду [230]. В данном параграфе мы предлагаем альтернативное опи-

сание ОДП, наблюдаемой в транспортных характеристиках ЧТС [16]. Этот эффект,

возникающий в случае анизотропной ЧТС, интерпретируется в терминах связанных

состояний в континууме (ССК) и взаимодействия резонансов Фано, которые вызваны

кулоновскими корреляциями между электронами центральных точек, V .
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Рис. 3.10: Влияние напряжения смещения на зависимости кондактанса (a) и чисел

заполнения (b) от энергии поля затвора для изотропной ЧТС. Параметры: U = 5,

V = 1, t1 = t2 = 1, t0 = ∆ = 0, kBT = 0.01.

Перейдем к описанию транспорта через ЧТС в неравновесном режиме. На рисунке

3.10a и 3.10b представлены зависимости кондактанса и заселенности точек от энергии

поля затвора для изотропного случая. Видно, что резонансы G (εd) слева и справа

от диэлектрической зоны, отвечающей половинному заполнению, расщепляются по

сравнению с равновесным режимом (см. штриховую кривую на рис. 3.10a). Это объяс-

няется тем, что при eV 6= 0 прохождение электронов усиливается, если электронный

уровень в ЧТС, управляемый параметром εd, совпадает с электрохимическим потенци-

алом левого или правого контакта, µL,R = µ∓ eV
2
. Одновременно, антирезонансы Фано

в проводимости, возникающие за счет кулоновского взаимодействия между централь-

ными точками, становятся отличными от нуля. При eV = 0.5 обе диэлектрические

зоны, полученные в режиме линейного отклика (см. пункт 3.3.4), сохраняются. Одна-

ко, дальнейший рост напряжения смещения приводит к уменьшению их ширин (см.

сплошную кривую на рис. 3.10a). Кроме того, возрастание роли эффектов неравновес-

ности приводит к выходу за пределы применимости формулы Ландауэра-Бюттикера.

В результате, для некоторых значений поля затвора G > 2G0 при Γ ∼ U, V . Ступеньки

чисел заполнения также расщепляются при eV 6= 0, что особенно заметно на примере

заселенностей двух внутренних точек, n2,3 (см. рис. 3.10b). При этом каждому скачку
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соответствует резонанс кондактанса.
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Рис. 3.11: Особенности транспортных свойств анизотропной ЧТС. (a) Зависимость

кондактанса от энергии поля затвора. На вставке: антирезонанс Фано и его расщеп-

ление при eV 6= 0. (b) Вольт-амперные характеристики. Параметры: U = 5, V = 1,

t1 = 1, t2 = 0.1, t0 = ∆ = 0, kBT = 0.01.

Обратимся к анизотропной ситуации, когда t1 6= t2. На рисунке 3.11a представ-

лена модификация зависимости кондактанса от энергии поля затвора в этом режиме

при включении напряжения смещения. Видно, что учет анизотропии кинетических

процессов в ЧТС приводит к возникновению антирезонансов проводимости с отри-

цательными значениями. На рис. 3.11b пунктирной кривой показана вольт-амперная

характеристика (ВАХ) в поле затвора εd = −0.82, соответствующем антирезонансу

наибольшей амплитуды на рис. 3.11a. ВАХ имеет четыре участка, где поведение диф-

ференциальной проводимости существенно отличается. При энергиях поля исток-сток

| eV |. 0.75 ток практически не растет аналогично эффекту кулоновской блокады.

При 0.75 .| eV |. 1 наблюдается существенный рост, сменяющийся резким спадом

при | eV |≈ 1 с узкой долиной. При 1 .| eV |. 1.5, также как и на втором участ-

ке, ток нарастает. Отношение пик/долина в данном случае ∼ 1.4. Схожий сценарий

наблюдается и при заполнении ЧТС, большем половинного (см. штриховую кривую

на рис. 3.11b). Отношение пик/долина можно повысить, если дополнительно учесть

перескок между центральными точками и сделать разными их посадочные энергии
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с помощью системы из нескольких электродов затвора. ВАХ, отвечающая данному

случаю (t0 6= 0, ∆ 6= 0), изображена сплошной кривой на рис. 3.11b. В данном случае

долина более широкая, а отношение пик/долина ∼ 1.9. При рассмотрении Т-образной

геометрии ЧТС (t2 = 0) отношение пик/долина ∼ 2.6. В режиме Γ � U, V и тех же

соотношениях между параметрами перескока t1, t2, t0, что и на рис. 3.11, отношение

становится ∼ 4 (последние два случая не представлены на рис. 3.11).

Обнаруженный эффект ОДП связан с особенностями поведения плотности со-

стояний ЧТС в анизотропном режиме, TDOS (ω) = − 1
π

4∑
i=1

Im{Gr
ii (ω)}. Для начала

обратимся к изотропной ситуации. Соответствующая плотность состояний изображе-

на на рисунке 3.12a. При отсутствии кулоновских взаимодействий положение мак-

симумов TDOS (ω) определяются энергиями собственных состояний гамильтониана

HD (U = V = 0) (см. пунктирную кривую на рис. 3.12a). Если t0 = ∆ = 0, то согласно

формуле (3.29) имеется четыре уровня с энергиями: εd, εd ± 2t1. Как было показано

в работах [201, 202], наличие вырождения может приводить к возникновению ССК.

В данном случае ССК соответствует узкий пик при ω = 0, ширина которого опреде-

ляется слагаемым iδ в Gr
ij (ω). В результате включения кулоновских взаимодействий

внутри каждой точки появляется три новых максимума за счет расщепления одноэлек-

тронных энергий возбуждения отдельной точки: εd, εd +U (см. штриховую кривую на

рис. 3.12a). Как следствие, появляется дополнительное ССК [74]. Учет кулоновских

взаимодействий между центральными точками вызывает дополнительное расщепле-

ние одноэлектронных энергий возбуждения. Таким образом, в плотности состояний

появляются два новых максимума и два ССК (см. сплошную кривую на рис. 3.12a).

Заметим, что полученные максимумы в плотности состояний являются причиной воз-

никновения резонансов кондактанса в режиме линейного отклика (см. пунктирную

кривую на рис. 3.10a). В частности, индуцирование асимметричных пиков Фано при

V 6= 0 связано с появлением соответствующих максимумов в зависимости TDOS (ω)

(см. пункт 3.3.4). В свою очередь, ССК никак не проявляются в транспортных харак-

теристиках ЧТС.

В анизотропной ситуации время жизни пары ССК, индуцированных кулоновски-

ми корреляциями между точками, становится конечным. В результате в плотности
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Рис. 3.12: (a) Влияние кулоновских корреляций на связанные состояния в континууме

(ССК) в плотности состояний изотропной ЧТС. (b) Влияние анизотропии кинетиче-

ских процессов в ЧТС на ССК. На вставке: пик, связанный с одним из ССК. Пара-

метры: εd = 0, другие параметры совпадают с использованными для рисунка 3.11.

состояний появляется два узких пика конечной высоты (см. сплошную кривую на рис.

3.12b). При этом в кондактансе реализуются новые антирезонансы Фано. Один из них

показан на вставке рисунка 3.11a при εd ≈ −6.5 (см. пунктирную кривую). Ненуле-

вое значение G объясняется влиянием температуры. Как уже было замечено выше, в

неравновесном режиме резонансы кондактанса расщепляются. В этой ситуации рас-

сматриваемый антирезонанс преобразуется в узкие максимум и минимум, где G > 0 и

G < 0 соответственно, которые находятся на расстоянии примерно eV (см. на вставке

рисунка 3.11a сплошной кривой показаны основание узкого максимума и минимум при

eV 6= 0). С ростом напряжения смещения минимум смещается вправо. Одновременно,

асимметричный пик Фано, возникающий при V 6= 0 в изотропном случае, сдвигает-

ся влево. Таким образом, усиление ОДП наблюдается, когда отмеченные резонансные

особенности Фано находятся вблизи друг друга и взаимодействуют. Описанный сце-

нарий реализуется и при заполнении ЧТС, меньшем половинного.

Заметим, что в работе [231], где по существу рассматривалась система из двух

квантовых точек, связанных с контактами параллельно, эффект ОДП возникает за

счет кулоновских корреляций именно в асимметричном контакте, когда неодинаковы
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в том числе и параметры туннельной связи точек с отдельным контактом. В нашем

случае ОДП имеет место в режиме симметричной сильной связи ЧТС с контактами.

При этом асимметрия кинетических процессов, приводящая к специфическому пере-

распределению заселенностей уровней ЧТС, является свойством самого устройства.

3.5 Резюме

Основные итоги главы 3 сводятся к следующему:

1. Развита теория стационарных кинетических процессов в системе квантовых то-

чек, в которой существенны зарядовые корреляции электронов, находящихся как

в одной, так и в разных точках. Для устройства, состоящего из четырех корре-

лированных квантовых точек, на основе техники неравновесных функций Грина

и метода уравнений движения вычислены транспортные характеристики.

2. Показано, что в режиме линейного отклика эффект Фано реализуется как за счет

особенностей одночастичных процессов, при которых учитываются туннельное

взаимодействие между центральными точками и пространственная анизотропия

структуры, так и в результате многочастичных взаимодействий. Установлено,

что в определенных диапазонах электрических полей затвора этот эффект про-

является посредством больших и малых значений кондактанса, т.е. возникно-

вением проводящих и диэлектрических зон. Данное обстоятельство позволяет

функционировать структуре из четырех точек в качестве спинового фильтра.

3. Показано, что в неравновесном режиме при ненулевом напряжении смещения

в анизотропной системе возникает эффект отрицательной дифференциальной

проводимости, связанный с расщеплением и взаимодействием резонансов Фано.

При этом отношение пик/долина в ВАХ может быть увеличено за счет создания

ненулевой разности одноэлектронных энергий двух центральных точек, а также

при учете перескока между этими точками.



Глава 4

ОСОБЕННОСТИ ТРАНСПОРТА ЧЕРЕЗ

МАЙОРАНОВСКИЕ СВЯЗАННЫЕ

СОСТОЯНИЯ В ТОПОЛОГИЧЕСКИХ

СВЕРХПРОВОДНИКАХ

4.1 Проблема детектирования майорановского состо-

яния в сверхпроводящих проволоках с сильной

спин-орбитальной связью

В работе [232] А. Китаев рассмотрел одномерную модель бесспиновых фермионов

с параметрами перескока и p-волнового сверхпроводящего спаривания между ближай-

шими узлами, t и ∆, соотвественно. Гамильтониан такой цепочки (проволоки) имеет

следующий вид:

HK = −µ
N∑
j=1

a+
j aj − t

N−1∑
j=1

(
a+
j aj+1 + a+

j+1aj
)

+
N−1∑
j=1

(
∆ajaj+1 + ∆∗a+

j+1a
+
j

)
. (4.1)

Китаевым было обнаружено, что топологический инвариант проволоки с периоди-

ческими граничными условиями, число Майорана, принимает разные значения при

2t < |µ| и 2t > |µ|, ∆ 6= 0. В последнем случае на концах открытой цепочки возникают

158
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майорановские моды (ММ), а их суперпозиция представляет собой нелокальное фер-

миевское возбуждение - майорановское связанное состояние (МСС). В особых точках

модели Китаева, когда t = ±∆ и µ = 0, МСС обладает нулевой энергией, а волновые

функции ММ локализованы строго на 1-ом и N -ом узлах цепочки.

Важно подчеркнуть, что переход из фазы без краевого состояния в фазу, где та-

ковое присутствует, не сопровождается изменением физической симметрии системы.

Однако, при таком переходе происходит закрытие щели в спектре возбуждений при

k = 0 (где k - волновой вектор), если 2t = ±µ, поскольку

E (k) = ±
√

(2t cos k + µ)2 + (2∆ sin k)2. (4.2)

Таким образом, отмеченные фазы в силу принципа адиабатической непрерывности не

являются идентичными, и такой квантовый переход между ними называется тополо-

гическим.

Начиная с работ [232, 233], МСС в твердотельных системах привлекают большое

внимание исследователей. Как известно, основной проблемой на пути к созданию кван-

тового компьютера является чувствительность квантовых состояний, образующих ку-

бит, к возмущениям, приводящим к сбою фазы волновой функции системы [234]. В

силу того, что МСС обладают топологической защищенностью по отношению к внеш-

ним воздействиям (за счет пространственной нелокальности и щели в спектре возбуж-

дений), кубит, сформированный на основе МСС, устойчив к действию процессов деко-

геренции. Управление состоянием такого кубита может осуществляться за счет смены

мест ММ или обхода одной ММ вокруг другой (так называемые операции брейдин-

га) [235,236], т.к. майорановские фермионы подчиняются неабелевой статистике [237].

Известно, что нетривиальные краевые состояния возникают на границе раздела

двух сред, отличающихся значениями топологического инварианта. Так, МСС были

теоретически предсказаны, например, в 2D гетероструктурах топологический изоля-

тор/сверхпроводник [238–240]. Однако, наибольший прогресс в области эксперимен-

тального детектирования фазы топологической сверхпроводимости был достигнут для

1D систем. В этом случае одним из сценариев, позволяющих реализовать МСС, явля-

ется сочетание трех факторов: спин-орбитального взаимодействия, сверхпроводящего
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спаривания s-типа и магнитного поля. После того, как было показано, что соответству-

ющая модель изоморфна цепочке Китаева [241, 242], были представлены результаты

ряда экспериментов по туннельной спектроскопии, в которых приводились аргументы

в пользу реализации МСС в полупроводниковых проволоках InAs, InSb [243–245]. В

этих работах изучалась дифференциальная проводимость (кондактанс), G = dI/dV ,

контакта парамагнитный металл/гибридная полупроводниковая проволока с сильным

спин-орбитальным взаимодействием (см. рис. 4.1a). При этом под гибридностью подра-

зумевается, что сверхпроводящее спаривание в проволоке наводится за счет эффекта

близости с массивным сверхпроводником. Далее будем называть такую наноструктуру

сверхпроводящей проволокой (СП).

Рис. 4.1: (a) Изображение InSb проволоки, которая частично находится над сверхпроводни-

ком, S, в магнитном поле B. (b) Возникновение пика кондактанса при нулевом напряжении

смещения с ростом величины магнитного поля [243].

Для пояснения особенностей кондактанса, которые были обнаружены в отмечен-

ных экспериментальных работах, остановимся подробнее на контакте металл / сверх-

проводник. При малых напряжениях смещения и низких температурах ток определя-

ется только состояниями электронов с энергией ε вблизи уровня Ферми, и ε� ∆ (где

∆ - интенсивность сверхпроводящего спаривания). В этом случае, поскольку основное

состояние сверхпроводника описывается волновой функцией, которая является супер-

позицией состояний с четным или нечетным числом частиц, то для транспортируемого

электрона существует ненулевая вероятность оказаться в сверхпроводнике только в
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виде куперовской пары. Такой процесс называется андреевским отражением [138]. В

этом случае электрон отражается от интерфейса в область нормального металла в ви-

де дырки с противоположной проекцией спина. При наличии потенциального барьера

в области контакта имеется также ненулевая вероятность обычного рассеяния элек-

трона назад. Вероятность андреевского отражения обратно пропорциональна высоте

потенциального барьера между подсистемами [246].

В случае реализации топологически нетривиальной фазы основное состояние сверх-

проводника становится двукратно вырожденным, т.е. имеются две многочастичные

волновые функции с одинаковой энергией, но с разной четностью. Другими словами,

электрон с энергией Ферми все также может оказаться в сверхпроводнике только в

результате андреевского отражения. Однако, теперь этот процесс проходит через май-

орановское возбуждение, обладающее нулевой энергией. В результате андреевское от-

ражение приобретает резонансный характер, т.е. соответствующая вероятность равна

единице независимо от величины интеграла перескока между подсистемами. Данный

эффект объясняется тем, что в силу самоэрмитовости майорановского оператора ве-

личина туннельного взаимодействия ММ, локализованной в области интерфейса, с

электронным и дырочным резервуарами нормального металла одинакова [247]. Как

следствие, кондактанс при нулевом напряжении смещения имеет максимум высотой

2G0 (G0 = e2/h - квант кондактанса). При этом множитель 2 указывает на величи-

ну заряда 2e, переносимую в описанном процессе андреевского отражения [247, 248].

Кроме того, отмеченный пик должен быть устойчив по отношению к флуктуациям

химического потенциала и магнитного поля [249–251].

В первых экспериментах по туннельной спектроскопии СП [243–245] также реги-

стрировался пик кондактанса при нулевом напряжении, который возникал с ростом

магнитного поля, сохранялся только при одновременном присутствии спин-орбитального

взаимодействия и сверхпроводящего s-спаривания и объяснялся резонансным андре-

евским отражением от МСС (см. рис. 4.1b). Однако, полученные данные демонстриро-

вали отсутствие стабильного квантования кондактанса, значения которого часто ока-

зывались существенно меньше 2G0 [243–245,252,253].

В результате, в литературе возникла широкая дискуссия относительно возможных
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причин слабой проводимости и различных альтернативных механизмов, приводящих

к резонансной особенности без привлечения топологически нетривиальных состояний.

В частности, существенной проблемой для наблюдения устойчивого пика 2G0 стало

индуцирование недостаточно сильного сверхпроводящего спаривания в полупровод-

никовой проволоке. Следствием чего является ненулевая проводимость при энергиях

электрического поля исток-сток меньших ширины наведенной сверхпроводящей щели.

Этот эффект может объясняться рядом факторов: беспорядком в проволоке, тепло-

выми флуктуациями, неровностями интерфейса электрод/проволока, флуктуациями

туннельного барьера, электрон-электронным и электрон-фононным взаимодействием

в системе [254, 255]. Дополнительно было показано, что кроме усложнения интерпре-

тации существующих экспериментальных данных квазичастичные внутрищелевые со-

стояния могут пагубно влиять на топологическую защищенность МСС, поскольку спо-

собны участвовать в брейдинге ("переплетении" мировых линий квазичастиц) и, тем

самым, вносить ошибки в итоговое квантовое состояние [256,257].

Сразу после появления первых экспериментов по туннельной спектроскопии СП

было продемонстрировано, что резонанс кондактанса при нулевом напряжении может

быть следствием появления низкоэнергетических состояний в проволоках с нескольки-

ми подзонами при наличии и в отсутствии беспорядка, никак не связанных с тополо-

гическим фазовым переходом в системе [258–260]. Тогда, такие состояния могут воз-

никать, если зеемановская энергия превышает расщепление между подзонами [261].

Другими сценариями появления резонанса является эффект Кондо, который спосо-

бен сосуществовать со сверхпроводящим спариванием при ненулевых магнитных по-

лях [262], а также слабая антилокализация [263]. В последнее время в рамках модели

случайных матриц было показано, что квантованные пики кондактанса при нулевом

напряжении (и плато в параметрической зависимости) являются общим не имеющим

топологической природы свойством многозонных проволок, для которых характерна

только электрон-дырочная симметрия (гамильтониан D класса симметрии) [264].

Стоит отметить, что последующие технологические достижения в эпитаксиальном

росте гибридных СП позволили реализовать более качественное наведенное спарива-

ние, исключить факторы беспорядка и неровности интерфейсов [265–267] и выйти на
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режим баллистического транспорта [268, 269]. Это, в свою очередь, сделало возмож-

ным наблюдение устойчивого 2G0-квантования кондактанса при нулевом напряжении

в топологически нетривиальной области параметров [270,271].

Однако, даже достигнутый прогресс не избавляет полностью от неоднозначности

интерпретации последних полученных результатов [272]. В частности, остаются дру-

гие сценарии, при которых локальные измерения проводимости дают 2G0-резонанс

при нулевом напряжении. В СП могут образовываться низкоэнергетические андреев-

ские связанные состояния (АСС) за счет гладкого электростатического потенциала на

конце проволоки [274]; квазиодномерности [275]; в ситуации, когда волновые функции

майорановских возбуждений значительного перекрываются [276]; или в случае сильно

неоднородного потециала по всей длине многозонной гибридной структуры [277,278].

Во многих экспериментах, посвященных детектированию МСС, между металличе-

ским электродом и СП имеется область полупроводника, в которой наведенное сверх-

проводящее спаривание либо существенно подавлено, либо отсутствует вовсе, а потен-

циальный профиль здесь может значительно отличаться от имеющегося в проволоке

за счет действия электродов затвора. На рис. 4.1a отмеченный участок находится меж-

ду N - и S-областями прямоугольной формы. Таким образом, реализуется квантовая

точка (КТ).

В ряде исследований было обнаружено, что пара АСС, которые возникают в подоб-

ной КТ, могут сливаться с ростом химического потенциала или магнитного поля и об-

разовывать нулевую моду. На рисунках 4.2a возникновение таких состояний в магнит-

ных полях ниже критического поля, Bc, показано красными кривыми. Как видно, по-

добные АСС сохраняются в некотором диапазоне параметров в тривиальной фазе. При

последующем топологическом фазовом переходе они переходят в МСС (см. эволюцию

плотности вероятности майорановских волновых функций на рис. 4.2b) [273,279,280].

Таким образом, квантованный резонанс кондактанса может возникать как в три-

виальной, так и в нетривиальной фазах. При этом в обоих случаях его одинаковые

свойства, такие как: пиннинг при нулевом напряжении и осцилляции при изменении

магнитного поля, - дополнительно затрудняют детектирование МСС средствами ло-

кальной туннельной спектроскопии, поскольку в условиях эксперимента определение
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Рис. 4.2: Андреевские и майорановские связанные состояния в системе квантовая точ-

ка/сверхпроводящая проволока. (а) Спектры для потенциальных профилей V1 (сверху) и

V2 (снизу). (b) Пространственное распределение плотности вероятности майорановских вол-

новых функций для возбуждения с наименьшей энергией (красная кривая на рис. (a)) при

различных значениях магнитного поля, показанных стрелками на рисунке (a) [273].

точных значений химического потенциала и величины наведенного сверхпроводящего

спаривания представляется затруднительным [273,276,279–283].

Пик кондактанса при нулевом напряжении является необходимым, но недостаточ-

ным условием для однозначного детектирования МСС в СП. Следовательно, насущ-

ной задачей является поиск альтернативных путей обнаружения этих возбуждений.

В последние годы был выдвинут ряд предположений относительно того, как можно

наблюдать нелокальность этих состояний. Среди них корреляции кондактанса на про-

тивоположных концах проволоки в двухконтактной схеме [273]. Однако, в недавно

поставленном эксперименте не было установлено согласованного поведения этих вели-

чин [359]. Кроме того, полезным является анализ квантовой запутанности и диссонанса

состояния двух КТ, взаимодействующих с разными ММ [285].

Несмотря на отмеченные недостатки локальных транспортных измерений в си-
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Рис. 4.3: Изучение нелокальности майорановского связанного состояния средствами локаль-

ной туннельной спектроскопии структуры квантовая точка/сверхпроводящая проволока. (а)

Схема взаимодействия точки с каждой из майорановских мод, γL и γR. (b) Зависимость

кондактанса от напряжений исток-сток, Vsd, и затвора, Vdot, (карта кондактанса) в ситуации,

когда майорановские фермионы не взаимодействуют (δ ≈ 0). Зелеными кривыми изображены

результаты модельных расчетов. (c) Карта проводимости в случае ненулевой гибридизации

волновых функций майорановских фермионов (δ 6= 0). (d) Численные расчеты, соответству-

ющие случаю (c) [284].

стеме КТ/СП, пространственная нелокальность МСС может изучаться и в таком слу-

чае [284,286,287]. Для этого используется тот факт, что КТ взаимодействует с каждой

ММ в отдельности, как это показано на рисунке 4.3a. В результате, если имеет место

истинное МСС с хорошо удаленными друг от друга нулевыми модами, то его уро-

вень энергии не сдвигается при совмещении со спин-зависящими уровнями энергии

КТ (см. зеленую прямую Vsd = 0, совпадающую с экспериментальными данными, на

рис. 4.3b). Данное свойство является непосредственным проявлением топологической

защищенности МСС. Если же существует перекрытие волновых функций майоранов-

ских фермионов, то гибридизация состояния электрона или дырки в КТ и МСС при-
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водит к значительным расщеплениям (антикроссингам) энергий последнего в точках

пересечения с энергиям КТ (см. антикроссинг при Vdot ≈ 1.75 V на рис. 4.3c, d). Вели-

чина этого расщепления зависит от спиновой поляризации внешней ММ (находящейся

дальше от КТ). Кроме того, отмечалось, что уменьшение нелокальности МСС приво-

дит к зависимости пика в плотности состояний КТ на нулевой частоте от спинового

индекса [288]. Также нелокальность МСС можно детектировать, если КТ находится в

режиме Кондо [289].

В качестве другого инструмента, который может служить дополнительным до-

казательством возникновения МСС, является анализ флуктуаций тока. Изучение ав-

токорреляций в системе, где две ММ соединены с противоположными контактами,

показывает, что отношение дробового шума контакта к току в нем, фактор Фано кон-

такта, в режиме слабой проводимости равно 1 [247, 249, 290, 291]. В этой ситуации ос-

новной вклад в ток вносят процессы перекрестного андреевского отражения на МСС

или прямого переноса заряда через МСС, что является непосредственным следстви-

ем нелокальности этого квазичастичного возбуждения. Кроме того, в режиме слабой

проводимости кросс-корреляции токов в противоположных контактах положительны и

максимальны при значениях ξ0 � eV , где ξ0 - энергия МСС [290]. В противоположном

пределе, ξ0 � eV , кросс-корреляции стремятся к нулю, указывая на доминирование

процессов резонансного локального андреевского отражения на МСС [291,292]. Анало-

гичное поведение кросс-корреляций также наблюдается и в тривиальной фазе. Когда

только одна из двух ММ связана с контактом (одноконтактная геометрия), его Фа-

но фактор в режиме слабой проводимости равен 2, поскольку в данном случае снова

превалируют процессы локального андреевского отражения на МСС [249].

В ряде работ особенности токового шума изучались в системе, где оба контакта

связывались с КТ, которая, в свою очередь, взаимодействовала за счет туннелиро-

вания с одной из двух ММ [276, 293–297]. В такой ситуации было продемонстрирова-

но универсальное поведение флуктуаций тока в контакте как при малых напряжени-

ях, так и в существенно неравновесном режиме [293, 296, 297]. В противоположность

кросс-корреляциям токов в контактах, связанных с разными ММ, в данном случае эта

характеристика оказывается отрицательной и стремится к нулю в пределе больших
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напряжений [276, 294, 295]. Такое поведение таже позволяет отличить МСС от других

сценариев возникновения пика кондактанса при нулевом напряжении (Кондо эффект,

АСС).

Обсуждавшиеся выше результаты относятся к ситуации, когда СП заземляется

напрямую. Однако, ряд эффектов, перспективных с точки зрения детектирования

МСС и приложений, имеют место и при учете зарядовой энергии, Ec, в процессах

туннелирования между проволокой и контактами или, другими словами, в режиме

кулоновской блокады. Такая зависимость может возникать, когда изучаемая гибрид-

ная проволока имеет достаточно небольшие размеры. Тогда, если энергия АСС, E0,

больше Ec, то пики кондактанса при нулевом напряжении, связанные с вырождени-

ем состояний с 2N - и 2N + 2 электронами, отстоят друг от друга на величину поля

затвора, пропорциональную 2e, т.е. транспорт осуществляется за счет куперовских

пар [298–300]. С ростом магнитного поля квазичастичная энергия опускается за счет

эффекта Зеемана, как следствие, при E0 < Ec состояние с нечетным числом частиц

может стать основным при изменении напряжения на затворе, и пики кондактанса

расщепляются. Если реализуется МСС (E0 = 0), то расстояние между максимума-

ми кондактанса становится пропорционально 1e. Поскольку в этом случае добавление

заряда 2e в проволоку, находящуюся в нетривиальной фазе, становится более энерге-

тически невыгодным, чем добавление заряда e, то процессы локального андреевского

отражения на МСС подавляются. В результате основной вклад в ток начинают давать

процессы одноэлектронного туннелирования и, как следствие, в режиме сильной куло-

новской блокады максимальное значение кондактанса равно G0 вместо 2G0 [301–303].

При этом двукратное уменьшение пика проводимости наблюдается и при ненулевых

температурах [304]. Вследствие того, что в данной ситуации когерентный транспорт

между противоположными контактами осуществляется через две разнесенные невзаи-

модействующие ММ (эквивалентно прохождению через одиночную КТ), то подобные

процессы можно интерпретировать как квантовую телепортацию [302]. Если же волно-

вые функции майорановских фермионов перекрываются, то время транспорта между

ними становится отличным от нуля и обратно пропорционально величине этой гибри-

дизации [305].
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В эксперименте [298] СП в режиме кулоновской блокады была использована для

демонстрации топологической защищенности МСС [232, 250]. С этой целью измеря-

лись усредненные значения расстояний между пиками кондактанса, возникающими

вследствие вырождения состояний с четным и нечетным числом частиц. Было по-

казано, что эти величины осциллируют при изменении зеемановского поля. Причем

колебания испытывают экспоненциальное затухание с ростом длины проволоки. Сто-

ит заметить, что в работе [298] другой эффект возрастания амплитуды колебаний с

увеличением магнитного поля, характерный для МСС, обнаружен не был. Это может

объясняться комбинированным влиянием температурного фактора, многозонности и

присутствия АСС, локализованных в КТ-областях между контактами и гибридной

структурой [306].

4.2 Транспортные свойства интерференционного устрой-

ства, содержащего одномерный топологический сверх-

проводник

4.2.1 Обнаружение майорановских состояний в интерференци-

онных структурах

Начиная с классической работы Ааронова и Бома [217], влияние электромагнит-

ного потенциала на движение квантовой частицы применялось в большом числе иссле-

дований для анализа особенностей когерентного транспорта в мезоскопических струк-

турах (см., например, [47, 307, 308] и рис. 4.4). Этот эффект также был рассмотрен в

системах с МСС. Можно выделить несколько вариантов интерферометров Ааронова-

Бома (АБ), включающих топологический сверхпроводник.

В стандартной геометрии СП находится в одном из рукавов кольца АБ. Тогда,

топологический фазовый переход в такой структуре можно определить по удвоению

периода осцилляций АБ кондактанса, которое не зависит от степени беспорядка и
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объясняется возможностью транспорта отдельных фермиевских квазичастиц, а не ку-

перовских пар [309, 310] (по той же причине реализуется 4π-периодический эффект

Джозефсона в контакте двух топологических сверхпроводников [232, 311, 312]). При

рассмотрении незатухающего тока в таком кольце нетривиальная фаза характери-

зуется появлением h/e-гармоники, которая остается конечной в нулевом магнитном

потоке со знаком, определяемым фермионной четностью СП [313]. При этом фикса-

ция четности осуществляется переводом проволоки в режим кулоновской блокады.

Такая же система рассматривалась с целью обнаружения отличий интерференцион-

ных картин в случае МСС и АСС для структур с нулевой [314] и ненулевой зарядовой

энергией [315,316].

Рис. 4.4: Осцилляции Ааронова-Бома кондактанса кольца, изготовленного из проволок InSb

(показаны оранжевым цветом на вставке слева) [268].

Одной из нестандартных геометрий является схема ММ/КТ/ММ, где топологиче-

ский сверхпроводник имеет форму кольца, а между двумя ММ, локализованными на

противоположных концах проволоки, располагается КТ. Данная система была пред-

ложена в качестве топологического кубита, в котором операция неабелевого поворота

в пространстве собственных векторов вырожденного основного состояния может быть

осуществлена посредством одноэлектронного туннелирования в КТ в режиме кулонов-

ской блокады. Магнитный поток сквозь такое кольцо позволяет перевести его в же-

лаемую точку вырождения энергий [317,318]. Описанная конфигурация ММ/КТ/ММ

использовалась для анализа отличий топологической h/e-периодичности кондактанса
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от нетопологической, наблюдаемой в случае нормального, а не сверхпроводящего коль-

ца [319]. В работе [315] КТ между ММ была заменена на протяженный 1D электрод,

соединенным с контактом. Было показано, что в топологически нетривиальной фазе

наблюдаются осцилляции проводимости с периодом 4π (если квант потока определен

как φ0 = h/2e) благодаря процессам нелокального туннелирования через МСС, тогда

как в тривиальной фазе осцилляции не наблюдаются.

Результатом деструктивной интерференции при когерентном транспорте в кольце

АБ является резонанс Фано [35]. Было предложено несколько способов детектирова-

ния МСС на основе этого эффекта. В работе [320] изучалась модификация резонанса

Фано в проводимости кольца, состоящего из двух КТ, параллельно связанных с кон-

тактами. При этом одна из точек взаимодействует с цепочкой Китаева. Шанг и др.

рассмотрели такую цепочку между КТ [321]. В работах [322, 323] СП служит одним

из контактов. Кроме того, Фано резонанс и его свойства рассматривались в режи-

ме локального транспорта [324]. Дополнительно анализировались вклады процессов

локального и перекрестного андреевского отражения в эффект Фано для различных

геометрий кольца АБ с МСС [325].

В большинстве случаев при теоретическом изучении транспортных характери-

стик кольца АБ, включающем два рукава, предполагается, что в одном из рукавов

контакты связаны друг с другом напрямую посредством туннельного слагаемого в га-

мильтониане. Взаимодействие СП, находящейся в другом рукаве, также описывается

процессами прямого перескока в левый и правый контакты. Таким образом, подводя-

щие проволоки в нормальной фазе (далее нормальные проволоки или НП), которые

связывают СП с контактами или контакты между собой, не учитываются. С другой

стороны, в последнее время была продемонстрирована возможность создания кванто-

вых устройств, в том числе и кольца АБ, на основе полупроводниковых проволок, где

сами эти объекты как в нормальной, так и сверхпроводящей фазе, выступают в роли

рукавов (см. вставку слева на рисунке 4.4) [268].

Принимая во внимания эти обстоятельства, в данном параграфе мы рассмотрим

кольцо АБ, изображенное на рисунке 4.5 и состоящее из четырех НП: две из них об-

разуют верхний рукав, две другие - нижний [19, 21]. СП отделяет левые верхнюю и
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Рис. 4.5: Кольцо Ааронова-Бома, образованное СП, концы которой параллельно связаны с

металлическими контактами при помощи подводящих проволок в нормальной фазе.

нижнюю НП от правых верхней и нижней НП, и, в то же время, связывает верхний и

нижний рукава, играя роль мостика. Кольцо находится во внешнем магнитном поле,

B, приложенном параллельно СП (кроме того имеется магнитный поток сквозь плос-

кость кольца, индуцирующий фазу АБ при транспорте из контактов в устройство).

Магнитное поле индуцирует топологический фазовый переход в мостике и позволя-

ет получить нетопологические низкоэнергетические возбуждения в НП. В результате,

интерференционное взаимодействие носителей, распространяющихся в транспортных

каналах НП и мостика, приводит к эффекту Фано. Используя метод неравновесных

функций Грина, изучено влияние магнитного поля, интенсивности сверхпроводящего

спаривания и др. факторов на отмеченные резонансы Фано.

Стоит отметить, что аналогичная геометрия также исследовалась в работе [321].

Однако, авторы не использовали микроскопическое описание СП, а вместо НП рас-

сматривали КТ. В [326] Раинис и др. в рамках метода сильной связи изучали кольцо

АБ с мостиком, содержащим дробные фермионы, не анализируя при этом взаимодей-

ствие этих состояний с низкоэнергетическими модами НП.

4.2.2 Описание модели кольца и теория транспорта в интерфе-

ренционном устройстве

Гамильтониан кольца, взаимодействующего с контактами
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Особенности квантового транспорта, которые будут обсуждаться ниже, связаны с

присутствием СП. Ее гамильтониан имеет вид

ĤW =
N∑
j=1

[∑
σ

ξa+
jσajσ +

(
∆a+

j↑a
+
j↓ + iha+

j↑aj↓ + h.c.
)]

+ (4.3)

+
1

2

N−1∑
σ;j=1

[
−ta+

jσaj+1,σ + iασa+
jσaj+1,σ + h.c.

]
+
∑
j

(
Un̂j↑n̂j↓ + V n̂jn̂j+1

)
,

где ξ = εd − µ - одноузельная энергия, которая управляется энергией электрическо-

го поля затвора, εd; µ - химический потенциал; t - параметр перескока между бли-

жайшими узлами; α - интенсивность спин-орбитального взаимодействия Рашбы; ∆ -

параметр сверхпроводящего спаривания s-типа; h - зеемановская энергия, связанная

с магнитным полем в плоскости устройства, B; U, V - интенсивности одноузельного

и межузельного взаимодействия, соответственно. Тогда, при U, V = 0 топологически

нетривиальная фаза реализуется, если выполняется неравенство [241,242]

(ξ − t)2 + ∆2 < h2 < (ξ + t)2 + ∆2. (4.4)

Заметим, что хотя α формально не входит в (4.4), наличие спин-орбитальной связи

необходимо для возникновения МСС, как отмечалось во введении. Причем, эффек-

тивное поле Рашбы, BSO, должно быть ориентировано перпендикулярно направлению

зеемановского поля B.

Проволоки в нормальной фазе (НП), которые являются рукавами кольца (см. рис.

4.5), предполагаются одинаковыми. Их гамильтонианы, Ĥ1−4, получаются из (4.3) при

∆ = α = 0. Связь между СП и НП описывается туннельным гамильтонианом,

ĤT = −t0
∑
σ

[(
b+
Lnσ + b+

Rnσ

)
a1σ +

(
d+
L1σ + d+

R1σ

)
aNσ

]
+ h.c., (4.5)

где t0 - параметр перескока между крайними узлами СП и НП; b+
L(R)nσ - оператор рож-

дения электрона со спином σ на последнем узле левой (правой) верхней НП; d+
L(R)1σ

- оператор рождения электрона со спином σ на первом узле левой (правой) нижней

НП. В свою очередь, связь устройства (СП + НП) с контактами также описывает-

ся гамильтонианом, который одновременно является оператором взаимодействия при
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применении диаграммной техники для неравновесных функций Грина,

V̂ = −
∑
kσ

[
c+
Lkσ

(
t1e
−iΦL

2 bL1σ + t2e
i
ΦL
2 dLnσ

)
+ (4.6)

+ c+
Rkσ

(
t2e

i
ΦR
2 bR1σ + t1e

−iΦR
2 dRnσ

)]
+ h.c.,

где c+
L(R)kσ - оператор рождения электрона с волновым вектором k и спином σ в ле-

вом (правом) контакте; t1,2 - параметры перескока между контактами и устройством;

ΦL(R) =
φL(R)

φ0
; φL(R) - магнитный поток сквозь левое (правое) полукольцо; φ0 = ~/e

- квант потока (далее ~ = 1). Гамильтониан i-го контакта (i = L, R) имеет форму,

Ĥi =
∑

k (εk − µi) c+
ikσcikσ, где µL,R = µ± eV/2 - электрохимический потенциал контак-

тов, учитывающий приложенное напряжение смещения.

Ток в терминах неравновесных функций Грина в представлении Намбу

Для расчета стационарного тока при U, V = 0 диагонализуем гамильтониан коль-

ца, ĤD = ĤW +
4∑
i=1

Ĥi + ĤT , используя операторы Намбу в узельном представлении,

f̂l =
(
fl↑ f

+
l↓ fl↓ f

+
l↑
)T , где flσ - оператор уничтожения электрона со спином σ на l-ом

узле НП или СП [19]. Тогда, матричная неравновесная функция Грина устройства

определяется как

Ĝab (τ, τ ′) = −i
〈
TCΨ̂ (τa)⊗ Ψ̂+ (τ ′b)

〉
, (4.7)

где TC - оператор упорядочения на контуре Келдыша, включающем нижнюю (индекс

+) и верхнюю (индекс −) ветви [113] (см. рис. 2.1); a, b = +,−; Ψ̂ содержит операторы

Намбу СП и всех НП,

Ψ̂ =
(
b̂L1...b̂Lnd̂L1...d̂Lnâ1...âN b̂R1...b̂Rnd̂R1...d̂Rn

)T
. (4.8)

Электронный ток в левом контакте, I = e
〈
ṄL

〉
(NL =

∑
kσ c

+
LkσcLkσ - оператор

числа частиц в левом контакте), в терминах введенных функций Грина представляется

следующим образом:

I = 2e
∑
k

Tr

[
σ̂Re

{
t̂+L1 (t) Ĝ+−

k,L1 (t, t) + t̂+Ln (t) Ĝ+−
k,Ln (t, t)

}]
, (4.9)
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где σ̂ = diag (1,−1, 1,−1). В результате унитарного преобразования [112, 327] зависи-

мость от напряжения исток-сток переносится в оператор V̂ , вследствие чего матрицы

t̂L1(n) (t) становятся функциями времени,

t̂L1 =
t1
2
σ̂T̂ Φ̂L, t̂Ln =

t2
2
σ̂T̂ Φ̂+

L , (4.10)

T̂ = diag
(
e−i

eV
2
t, ei

eV
2
t, e−i

eV
2
t, ei

eV
2
t
)
,

Φ̂L = diag
(
e−i

ΦL
2 , ei

ΦL
2 , e−i

ΦL
2 , ei

ΦL
2

)
.

В формуле (4.9) смешанные функции Грина имеют вид Ĝ+−
k,L1 = i

〈
b̂+
L1 ⊗ ĉLk

〉
,

Ĝ+−
k,Ln = i

〈
d̂+
Ln ⊗ ĉLk

〉
. Поскольку ĤD в пространстве операторов Намбу имеет вид

гамильтониана свободных частиц, то при раскрытии средних в Ĝ+−
k,L1 и Ĝ+−

k,Ln исполь-

зуются те же принципы, что и для средних от TC-упорядоченного произведения опе-

раторов вторичного квантования [115, 151]. В результате выражение (4.9) при t → 0

переходит в

I = 2e

∫
C

dτ1Tr

[
σ̂Re

{
Σ̂+a
L1,L1 (−τ1) Ĝa−

L1,L1 (τ1) + Σ̂+a
Ln,Ln (−τ1) Ĝa−

Ln,Ln (τ1) + (4.11)

+Σ̂+a
L1,Ln (−τ1) Ĝa−

Ln,L1 (τ1) + Σ̂+a
Ln,L1 (−τ1) Ĝa−

L1,Ln (τ1)

}]
,

где Σ̂+a
Li,Lj (−τ1) = t̂+Li (0) ĝ+a

Lk (−τ1) t̂Lj (τ1) - собственно-энергетические функции, описы-

вающие влияние левого контакта (i, j = 1, n); ĝ+a
Lk (−τ1) - затравочная функция Грина

левого контакта.

Интегрируя по времени τ1 и применяя преобразование Фурье, находим

I = e
∑
i,j=1,n

+∞∫
−∞

dω

π
Tr

[
σ̂Re

{
Σ̂r
Li,Lj (ω) Ĝ+−

Lj,Li (ω) + Σ̂+−
Li,Lj (ω) Ĝa

Lj,Li (ω)

}]
. (4.12)

Поскольку в системе отсутствуют многочастичные взаимодействия, то функции Грина

в подынтегральном выражении (4.12) определяются с учетом всех процессов туннели-

рования между устройством и контактами [115]. В частности, Ĝa
Lj,Li - блок матрицы

опережающей функции Грина устройства, Ĝa, определяется из уравнения Дайсона,

Ĝa =

[(
ω − ĥD − Σ̂r (ω)

)−1
]+

, (4.13)
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где Σ̂r (ω) - матрица запаздывающей собственно-энергетической функции, отражаю-

щей влияние обоих контактов на кольцо. В дальнейшем воспользуемся приближением

широкозонных контактов, когда можно пренебречь реальными частями собственно-

энергетических функций, а мнимые части рассматривать постоянными. Тогда, имеем

следующие ненулевые блоки Σ̂r:

Σ̂r
L1,L1 = Σ̂r

Rn,Rn = − i
2

Γ̂11, Σ̂
r
R1,R1 = Σ̂r

Ln,Ln = − i
2

Γ̂22,

Σ̂r
L1,Ln = − i

2
Γ̂12

(
Φ̂2
L

)+

, Σ̂r
Ln,L1 = − i

2
Γ̂12Φ̂2

L, (4.14)

Σ̂r
R1,Rn = − i

2
Γ̂12

(
Φ̂2
R

)+

, Σ̂r
Rn,R1 = − i

2
Γ̂12Φ̂2

R,

где Γ̂ii = ΓiiÎ4, Γii = 2πt2i ρ - функции уширения уровней устройства за счет взаимо-

действия с контактом (i = 1, 2); ρ - плотность состояний контакта; Γ12 =
√

Γ11Γ22; Î4

- единичная матрица 4 × 4; Φ̂R = diag
(
ei

ΦR
2 , e−i

ΦR
2 , ei

ΦR
2 , e−i

ΦR
2

)
. При непосредствен-

ном рассмотрении асимметричного (симметричного) кольца будем предполагать, что

Γ22 = Γ11/2 = 0.01 (Γ22 = Γ11 = 0.01). Значения Γ11,22 приведены в единицах t.

Блоки Ĝ+−
Li,Lj в (4.12) получаются из решения уравнения Келдыша, Ĝ+− = ĜrΣ̂+−Ĝa.

При этом ненулевые блоки Σ̂+− равны

Σ̂+−
αi,αj = −2Σ̂r

αi,αjF̂α, α = L,R, i, j = 1, n, (4.15)

F̂L(R) = diag

(
n (ω ± eV/2) , n (ω ∓ eV/2) , n (ω ± eV/2) , n (ω ∓ eV/2)

)
,

где n (ω ± eV/2) - функции Ферми-Дирака.

В дальнейшем предполагается, что СП и НП являются относительно коротки-

ми, т.е. N = 30, n = 20, что значительно уменьшает объем вычислений. Однако, это

приводит к тому, что для рассмотрения топологически нетривиальной фазы в рам-

ках параметров, соответствующих экспериментам (∆ = 250 µeV , αR = 0.2 eV · Å,

g = 50, B ∼ 0.1− 1 T ) [243], необходимо использовать неестественно большое значение

постоянной решетки, a = 50 нм. Учитывая эффективную массу носителей в полу-

проводниковых проволоках, m∗ = 0.015m0 [243], имеем параметр перескока, t = ~2

m∗a2 ,

который рассматривается в дальнейшем в качестве единицы измерения. Тогда, основ-

ные параметры СП, использованные при построении большей части графиков ниже,
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равны α = 0.195, ∆ = 0.243. Другие величины имеют следующие значения: kBT ≈ 0,

εd = 1, µ = 0, t0 = 0.1.

4.2.3 Резонансы Брейта-Вигнера и Фано

Рис. 4.6: Зависимость энергий одноэлектронных возбуждений нормальной и сверхпроводя-

щей проволок (a) и проводимость кольца (b) от энергии магнитного поля, приложенного в

плоскости устройства. Параметры: U = V = 0, Φ = 0.

Как следует из обзора в разделах 4.1 и 4.2, главными чертами МСС, обнаружение

которых ставят своей целью современные эксперименты, являются его нулевая энергия

и нелокальность. Таким образом, при рассмотрении транспортных свойств интерфе-

ренционного устройства, изображенного на рис. 4.5, нас будут интересовать только

те из них, которые определяются присутствием низкоэнергетических возбуждений и

в НП, и в СП; а также характером пространственного распределения возбуждений с

нулевой или близкой к нулю энергией в СП. Следовательно, непосредственные чис-

ленные расчеты осуществляются в режиме линейного отклика, когда eV → 0.

Начнем со случая, когда межчастичные взаимодействия в СП отсутствуют, U =

V = 0 [19]. При этом обратимся к зависимости кондактанса от энергии магнитного

поля в плоскости устройства, h. Транспорт в системе определяется одночастичными

возбуждениями в окрестности уровня Ферми. Соответствующие энергии отдельной

НП, El1 (синяя пунктирная кривая), и СП, EW1 и EW2 (красная сплошная и зеленая
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штриховая кривые), как функции h изображены на рисунке 4.6a. Видно, что энергия

El1 осциллирует, периодически обращаясь в нуль при h . 2. В свою очередь, у СП

в топологически нетривиальной фазе, определяемой неравенством (4.4), энергия EW1

отщепляется от EW2 и также периодически принимает нулевые значения. Таким об-

разом, нули энергии МСС EW1 сосуществуют с нулями El1, имеющими топологически

тривиальную природу.

Зависимость кондактанса от энергии магнитного поля в случае симметричного

кольца представлена на рисунке 4.6b. В слабых полях, h . 0.25, пики G (h = El1)

значительно подавлены, т.к. EW1 � 0 (см. рис.4.6a). Резонансы в этой области, при

которых G (h = El1) → 1, могут возникать, если, например, Φi 6= 0. Далее, мости-

ку в фазе топологической сверхпроводимости соответствует набор резонансов двух

типов (область 0.25 . h . 2). К первому относятся симметричные резонансы брейт-

вигнеровского типа (БВР), ко второму - асимметричные резонансы или Фано резо-

нансы (ФР). В сильных магнитных полях, h & 2, проводимость близка к нулю, т.к.

El1, EW1 � 0.

Чтобы лучше понять причины появления отмеченных резонансных особенностей

при 0.25 . h . 2, обратимся к наиболее простой ситуации, когда каждая НП имеет

всего один узел, а СП - два. В результате имеется структура из шести КТ, верхний и

нижний рукава которой параллельно соединены с контактами. Поскольку магнитное

поле приближенно приводит к спин-поляризованному транспорту в кольце, в системе

КТ будем анализировать бесспиновый случай. Энергетический спектр структуры из

шести КТ при α = ∆ = 0 имеет вид:

E1,2 = ξ↓ ≡ ε, E3,4 = ε+
1

4

√
t2 + 8t20 ±

t

4
,

E5,6 = ε− 1

4

√
t2 + 8t20 ±

t

4
. (4.16)

Из затравочного спектра (4.16) следует, что в такой закрытой системе имеется пара

вырожденных (E1,2), а также две пары связанных и антисвязанных состояний (E3,4 и

E5,6). Присутствие таких решений создает условия для реализации связанных состо-

яний в континууме (ССК) [61], если система является открытой, т.е. Γ 6= 0 [201, 202].
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Рис. 4.7: Зависимости плотности состояний (a) и проводимости (b) структуры из шести

квантовых точек от энергии магнитного поля при t = 0.1. Остальные параметры совпадают

с использованными для построения рис. 4.6.

Существование ССК в структуре из шести КТ проиллюстрировано на рисунке

4.7a, где показана зависимость плотности состояний,

TDOS (ω = 0; h) = − 1

π
Tr
[
Im
{
Ĝr (ω = 0; h)

}]
, (4.17)

от энергии магнитного поля, h. Ситуация с α = ∆ = 0 изображена красной кривой.

В случае вырожденных состояний широкий максимум TDOS при h = 1, который от-

носится к состоянию с энергией E1, совпадает с узким пиком за счет ССК с энергией

E2 (ширина этого пика пропорциональна δ2, где δ - инфинитезималь, отвечающая за

аналитическое продолжение Ĝr (ω)). Кроме того, у двух пар из связанного и анти-

связанного состояний с энергиями E3,4 и E5,6 широкий максимум и узкий пик ССК

разнесены. На рисунке 4.7a, в соответствии с (4.16), они располагаются слева и справа

от h = 1. Все три широких максимума в плотности состояний проявляются в виде

БВР в проводимости (см. красную сплошную кривую на рис.4.7b). В свою очередь,

наличие ССК никак не отражается на транспортных свойствах.

При α, ∆ 6= 0 возникает ненулевое уширение уровней ССК, близких к E4,6, по-

скольку спин-орбитальное взаимодействие приводит к нарушению пространственной

симметрии собственных состояний кольца (см. синюю штриховую кривую на рис.4.7а)
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[328]. Как следствие, в проводимости появляются ФР при тех же значениях h, что и

уширенные пики в плотности состояний. Далее, время жизни ССК, связанного с парой

вырожденных состояний, можно сделать конечным, вводя фазу АБ [68,329]. Тогда все

три пика ССК в плотности состояний приобретают ненулевую ширину, а кондактанс

имеет три ФР (см. черные пунктирные кривые на рис.4.7a,b). Из (4.16) следует, что

расщепление энергий пары связанного и антисвязанного состояний определяется па-

раметром t. В частности, если t = 1, т.е. t � t0 и в результате в окрестности h = 1 в

плотности состояний будут два широких максимума и два пика ССК. Дополнительно,

один широкий максимум (пик ССК) возникнет на удалении слева (справа) от этой

точки.

Рис. 4.8: (a) Резонансы Брейта-Вигнера и Фано в проводимости кольца в случае, когда

сверхпроводящая проволока находится в топологически нетривиальной фазе. Положение ре-

зонанса Брейта-Вигнера/Фано (ось y слева) совпадает с минимумом энергии EW1/El1 (ось

y справа). (b) Влияние фазы Ааронова-Бома на кондактанс. Вкладка: индуцирование резо-

нанса Фано при ΦL = ΦR = Φ 6= 0. Остальные параметры совпадают с использованными для

построения рис. 4.6.

При увеличении числа узлов в системе и переходу к изучаемому кольцу АБ коли-

чество максимумов и пиков ССК возрастает. При этом существенно, что время жизни

ССК становится конечным, только если наименьшая энергия возбуждения СП близка

к нулю, что в рассматриваемом случае означает реализацию топологически нетри-
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виальной фазы (см. рис.4.6a). Типичная структура резонансов проводимости в этом

режиме продемонстрирована на рисунке 4.8a. Эта зависимость модифицирована по

сравнения с описанной выше картиной транспорта через структуру из шести КТ. В

частности, один из ФР на рисунке 4.7b трансформируется в набор БВР в случае кольца

АБ. В результате, остаются только ФР близи минимумов El1 (h) (один из них показан

на рис.4.8a). Одновременно с этим положения БВР определяется нулями Ew1 (h). При

фиксированных h, ∆, α ширины БВР и ФР зависят El1 и EW1, соответственно: чем

выше El1,W1, тем уже резонансы. Как было отмечено выше, ненулевая фаза АБ делает

соответствующие ССК доступными для наблюдения в транспортных характеристиках.

На рисунке 4.8b показан новый очень узкий ФР, возникающий при ΦL = ΦR = Φ 6= 0,

положение которого совпадает с нулем El1 (h).

Таким образом, наличие двух типов резонансов в кондактансе может быть на ка-

чественном уровне объяснено присутствием в устройстве нескольких взаимодейству-

ющих каналов для транспорта носителей (по аналогии с двойной квантовой точкой

[67, 69, 329]). Если основной вклад создается каналом, относящимся к СП (µ = EW1),

то реализуется БВР. Если, наоборот, в транспорте главным образом участвует канал

НП (µ = El1), то имеет место интерференция по сценарию Фано. В двойных квантовых

точках аналогичное возникновение широкого БВР и узкого ФР трактовалось как свое-

образная реализация эффекта Дикке [69, 330, 331]. Это явление известно из оптики и

выражается в возникновении широкого и узкого пиков в спектре люминесценции пары

атомов [70–72]. При этом первый из них ассоциируется с короткоживущим коллектив-

ным возбуждением (superradiant state), а второй - с долгоживущим (subradiant state).

Реализация симметричных и асимметричных резонансов при транспорте отмечает-

ся и в других низкоразмерных структурах [332]. В нашем случае при определенном

выборе параметров схожее поведение кондактанса можно интерпретировать как то-

пологический эффект Дикке (см. подробнее пункт 4.2.6), поскольку резонансы двух

типов возникают, когда СП находится именно в нетривиальной фазе.
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4.2.4 Зависимость свойств резонансов Фано от типа низкоэнер-

гетического возбуждения мостика

Рис. 4.9: Зависимость резонанса Фано от величины сверхпроводящего спаривания в про-

волоке для N = 30 (a) и N = 150 (b). Вставки: пространственное распределение плотности

вероятности состояния с энергией EW1 при различных ∆ и h = 0.375. Остальные параметры

совпадают с использованными для построения рис. 4.6.

Из результатов, полученных в параграфе 4.2.3, следует, что независимо от дли-

ны сверхпроводящего мостика ФР появляются при любых ненулевых α, ∆ и µ, ес-

ли магнитное поле удовлетворяет условию µ2 + ∆2 < h2 < (2t− µ)2 + ∆2. Другими

словами, данный резонанс присутствует независимо от пространственного распреде-

ления плотности вероятности состояния с энергией EW1, изменяющегося с краевого

(майорановского) на объемное (андреевское) при уменьшении ширины щели в спектре

возбуждений СП [276]. Однако, как будет показано ниже, свойства ФР значительно за-

висят от типа этого состояния, которым можно управлять с помощью магнитного поля

или варьируя потенциал сверхпроводящего спаривания. Последний случай представ-

лен на рисунке 4.9, где красной пунктирной и синей штриховой кривыми изображены

зависимости, отвечающие ∆ = 0.243 и ∆ = 0.097. Видно, что ширина ФР существен-

но уменьшается, если реализуется АСС при ∆ = 0.097 (ср. верхнюю и центральную

вкладки на рис.4.9a).

Состояние с энергией EW1 при ∆ = 0.097 можно снова сделать майорановским,
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рассмотрев более длинную проволоку (см. центральную вкладку на рис.4.9b). В ре-

зультате, ширина ФР восстанавливается и не меняется, пока перекрытие волновых

функций двух майорановских фермионов стремится к нулю (см. красную пунктир-

ную и синюю штриховую кривые на рис.4.9b). Если далее ∆ → 0, то ФР коллапси-

рует (его ширина становится бесконечно малой), несмотря на EW1 ≈ 0, т.е. возникает

ССК [59, 60]. Эта ситуация наглядно изображена черными сплошными кривыми на

рис.4.9a и 4.9b.

Как уже обсуждалось, переход от МСС к АСС также наблюдается при увеличе-

нии магнитного поля. Эту эволюцию можно проследить, например, используя майора-

новскую поляризацию [337, 338]. Однако, здесь для наглядности мы определим более

простую и интуитивно понятную величину, характеризующую перекрытие волновых

функций ММ, как сумму плотности вероятности первого боголюбовского возбуждения

на двух центральных узлах СП,

ΓMBS =

N/2+1∑
σ;l=N/2

(
|u1lσ|2 + |v1lσ|2

)
, (4.18)

где u1lσ, v1lσ - спин-зависящие коэффициенты преобразования Боголюбова для воз-

буждения с энергией EW1 на узле l.

Поведение этой характеристики как функции энергии магнитного поля изображе-

но красной штрих-пунктирной кривой на рисунке 4.10 в логарифмическом масштабе.

В тривиальной фазе (h < ∆) ΓMBS практически не изменяется, а кондактанс содержит

пики малой амплитуды (см. синюю сплошную кривую на рис. 4.10). При топологиче-

ском фазовом переходе ΓMBS испытывает резкий спад в 1010 раз, вследствие изменения

типа возбуждения с объемного на краевое. В нетривиальной фазе (h > ∆) выделяют-

ся две области. При h ≈ 0.1 — 0.3 перекрытие ММ возрастает, но все еще является

незначительным. В этом диапазоне зеемановских энергий доминирует режим высо-

кого пропускания, G = 1, с периодически возникающими антирезонансами Фано, где

G = 0. Наоборот, при h > 0.3 устанавливается режим слабого пропускания, G � 1, с

периодически возникающими БВР, где G = 1. В этой области при больших магнитных

полях гибридизация майорановских волновых функций становится существенной.

Из (4.16) следует, что положение максимумов в плотности состояний и соответ-
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Рис. 4.10: Зависимость кондактанса (левая шкала) и перекрытия майорановских мод (пра-

вая шкала) от зеемановской энергии при ∆ = 0.097 и N = 150. Остальные параметры совпа-

дают с использованными для построения рис. 4.6.

ствующих резонансов проводимости напрямую зависят от параметров перескока. Чис-

ленные расчеты показывают, что после увеличения размеров системы влияние пара-

метра t0 на ФР во многом определяется пространственного распределения состояния

с энергией EW1. А именно, с ростом t0 ФР остается на месте в случае МСС. Если же

состояние существенно делокализованно и трансформируется в АСС, то увеличение t0

сопровождается сдвигом ФР.

4.2.5 Влияние кулоновских взаимодействий и беспорядка

Для описания влияния кулоновского отталкивания в СП на полученные резонансные

особенности кондактанса кольца АБ воспользуемся обобщенным приближением сред-

него поля, область применения которого характеризуется неравенством U, V � t.
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Рис. 4.11: Влияние кулоновских взаимодействий на резонансы Брейта-Вигнера и Фано.

Параметры совпадают с использованными для построения рис. 4.6.

В рамках данного подхода четырехоператорные слагаемые в гамильтониане СП (4.3)

записываются как [333,334]

Unl↑nl↓ = U
[
〈nl↑〉nl↓ + 〈nl↓〉nl↑ − 〈a+

l↓al↑〉a
+
l↑al↓− (4.19)

−〈a+
l↑al↓〉a

+
l↓al↑ − 〈a

+
l↑a

+
l↓〉al↑al↓ − 〈al↑al↓〉a

+
l↑a

+
l↓
]
,

V
∑
σσ′

nlσnl+1,σ′ = V
∑
σσ′

[
〈nlσ〉nl+1,σ′ + 〈nl+1,σ〉nlσ − 〈a+

l+1,σalσ′〉a
+
lσ′al+1,σ−

−〈a+
lσal+1,σ′〉a+

l+1,σ′alσ − 〈a
+
lσa

+
l+1,σ′〉alσal+1,σ′ − 〈alσal+1,σ′〉a+

lσa
+
l+1,σ′

]
.

Важно заметить, что при включении даже слабого хаббардовского отталкивания из-за

возрастания эффективного зеемановского расщепления и уменьшения интенсивности

потенциала сверхпроводящего спаривания происходит смещение границ областей су-

ществования топологических фаз проволоки со спин-орбитальной связью изменяют-

ся [397]. Эти эффекты, пропорциональные 〈a+
lσalσ〉 и 〈alσalσ̄〉, соответственно, должны

учитываться при рассмотрении транспорта, поскольку имеют тот же самый порядок

малости, что и величины h и ∆.

Нормальные и аномальные средние (4.19) могут быть найдены самосогласованно
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с помощью спин-зависящих коэффициентов преобразования Боголюбова, umlσ, vmjσ

[335,336],

〈a+
lσajσ′〉 =

2N∑
m=1

[
fmumlσu

∗
mjσ′ + (1− fm) v∗mlσvmjσ′

]
,

〈alσajσ′〉 =
2N∑
m=1

[
fmvmlσu

∗
mjσ′ + (1− fm)u∗mlσvmjσ′

]
, (4.20)

где fm - фермиевская функция распределения квазичастичного возбуждения с энер-

гией Em. Следствием разложения (4.19) является то, что матрица ĤW содержит как

поправки к имеющимся ненулевым элементам, так и новые элементы. В частности,

последние описывают одноузельные спин-флип процессы.

Влияние кулоновских взаимодействий на резонансы проводимости представлено

на рисунке 4.11. Видно, что одноузельные корреляции немного смещают максимум

ФР, тогда как его минимум сохраняет свое положение (сравните красную пунктир-

ную и синюю штриховую кривые). Одновременно с этим, БВР сдвигается влево, т.к.

соответствующий сдвиг приобретает и нулевая энергия МСС при U 6= 0. При V 6= 0

БВР движется в противоположном направлении (см. черную сплошную кривую). В

свою очередь, ФР остается на том же месте, а его ширина практически не изменяется.

Заметим, что аналогичные эффекты наблюдаются и при включении диагонального

беспорядка в СП, ξσ + δξl, l = 1, ..., N (где δξl - случайная добавка к одночастичной

энергии на узле l, принимающая значения из интервала [−1/2, 1/2]).

4.2.6 Асимметричное кольцо и топологический эффект Дикке

Дополнительные особенности транспорта, связанные с нелокальностью МСС, имеют

место при рассмотрении асимметричного кольца [21]. Напомним, что под асиммет-

рией подразумевается отличие параметров уширения по диагонали, Γ11 = 2Γ22, при

сохранении симметрии туннельных процессов между НП и мостиком. В этом случае

возникает дополнительный узкий ФР в области широкого антирезонанса (ср. сплош-

ную и штриховую кривые на рисунке 4.12), который идентичен резонансу, индуциру-

емому ненулевой фазой АБ на рис. 4.8b. На рисунке 4.12 этот резонанс реализуется

при h ≈ 1.2225. Тогда, в небольшом интервале зеемановских энергий имеются широ-
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Рис. 4.12: Коллапс резонанса Фано, индуцированного асимметрией туннельных процессов

в кольце, с ростом нелокальности майорановского связанного состояния. Вставка: коллапс в

большем разрешении по h. Параметры совпадают с использованными для построения рис.

4.6.

кий и узкий ФР, а также широкий БВР. Последние два указывают на возникновение

топологического эффекта Дикке, поскольку мостик находится в нетривиальной фазе.

C ростом длины мостика к узком ФР смещается широкий антирезонанс, распо-

ложенный в области h ≈ 1.222 при N = 30. При этом индуцированный асимметрией

ФР коллапсирует при увеличении N , что хорошо видно на вставке рис. 4.12. Другими

словами, можно говорить о своеобразной блокаде отмеченного эффекта Фано и появ-

лении топологического ССК [339,340], поскольку ФР исчезает, только если реализуется

истинное МCС с двумя невзаимодействующими майорановскими модами.

Чтобы объяснить механизм, приводящий к коллапсу ФР, важно напомнить, что

последний определяется ССК, возникающим за счет вырождения собственных состо-

яний закрытой системы с нулевой энергией. Следовательно, исчезновение ФР может
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указывать на увеличение кратности вырождения этого состояния, если перекрытие

майорановских волновых функций становится пренебрежимо малым. Для проверки

этой гипотезы обратимся к бесспиновой модели кольца с n = 1. В данной ситуации

в роли мостика, соединяющего четыре КТ с энергиями ξj (j = 1, ..., 4), используем

цепочку Китаева с четным числом узлов (см. гамильтониан (4.1)) [232]. Диагонализуя

гамильтониан устройства в таком случае при ξj = ξ = ε− µ = 0 , получим следующее

уравнение на спектр:

E4
(
E · P1 − 2t20δ

N/2−1
1

)(
E · P2 + 2t20δ

N/2−1
1

)
· (4.21)

·
(
E · P3 − 2t20δ

N/2−1
2

)(
E · P4 + 2t20δ

N/2−1
2

)
= 0,

где δ1,2 = t∓∆; Pi - i-ый полином N/2-ой степени, причем в силу электрон-дырочной

симметрии P2,4 = P1,3 (E → −E) Из (4.21) вытекает, что в особых точках модели Кита-

ева, ∆ = ±t, когда волновые функции майорановских фермионов не перекрываются,

кратность вырождения состояния с нулевой энергией возрастает при N > 2, что и

приводит к подавлению узкого ФР на рис. 4.12.

Для большей наглядности обратимся к рассмотрению данной системы в представ-

лении Майорана, al = (γAl + iγBl) /2, где γil = γ+
il (i = A,B). На рисунках 4.13a и 4.13b

изображены устройства в рамках такого описания в особой точке модели Китаева,

∆ = t, с N = 2 и N > 2, соответственно (прямыми линиями обозначается взаи-

модействие между майорановскими фермионами разного сорта). Видно, что в первом

случае верхний и нижний рукава остаются связанными. Собственные энергии цепочек,

имеющих только две связи в горизонтальном направлении (изображены штриховыми

прямыми), равны E1 = 0, E2,3 = ±t0/
√

2. В свою очередь, энергии цепочки, вклю-

чающей перескок между рукавами (изображена сплошными прямыми), имеют вид

E4,5 = 0, E6,7 =
(√

t2 + 2t20 ± t
)
/2, E8,9 = −

(√
t2 + 2t20 ± t

)
/2. В результате состояние

с нулевой энергией вырождено четырехкратно.

Во втором случае, N > 2, устройство распадается на верхнюю и нижнюю иден-

тичные подсистемы, которые не связаны между собой, поскольку при ξ = 0 майо-

рановские фермионы, принадлежащие одному узлу, не взаимодействуют. Каждая из

подсистем включает две цепочки. При этом энергии второй, со взаимодействием в
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Рис. 4.13: Кольцо с n = 1 в представлении операторов Майорана для N = 2 (a) и N > 2 (b)

при ∆ = t.

вертикальном направлении (аналогично модели Фано-Андерсона), равны E1,2 = 0,

E3,4 = ±
√
t2 + t20/2. Как следствие, имеется уже шестикратное вырождение состояния

с нулевой энергией. Таким образом, именно возникновение Т-образных структур майо-

рановских фермионов приводит к подавлению ФР в асимметричном кольце. Подчерк-

нем, что поскольку этот эффект связан только с нелокальностью МСС, то он имеет

универсальный характер, реализуясь и в наиболее общей ситуации, характерной для

эксперимента, когда отличаются все параметры туннелирования между различными

подсистемам. Кроме того, из рис. 4.13 становится очевидным, что просто при t = 0,

т.е. в случае двух несвязанных рукавов, ФР не подавляется.

4.2.7 Т-образная геометрия

Принципиальное отличие квантового транспорта через МСС и АСС можно наглядно

продемонстрировать, рассмотрев один из предельных случаев асимметричного кольца,

Т-образную геометрию, когда связь между нижними НП и контактами отсутствует. На

рисунке 4.14a приведены зависимости кондактанса кольца от зеемановской энергии,

когда СП находится в нетривиальной фазе, при нескольких значениях N . При этом

экспоненциальное уменьшение перекрытия ММ с ростом длины проволоки приведено

во вставке рисунка 4.14. Видно, что ΓMBS уменьшается на два порядка, если число

узлов в проволоке увеличивается с N = 30 до N = 100. При этом состояние с энергией
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Рис. 4.14: Зависимость кондактанса от зеемановской энергии для случая Т-образной геомет-

рии. (a) Влияние пространственного распределения состояния с энергией EW1 на резонанс

Фано. (b) Проводимость в нелокальном (β = 1) и локальном (β = 0) режимах транспорта.

Вставка рис.4.14a: перекрытие майорановских мод (4.18) как функция длины мостика при

h = 0.777. Остальные параметры совпадают с использованными для построения рис. 4.6.

EW1 из андреевского становится майорановским, и антирезонанс в окрестности h =

0.777 поднимается, т.е. G 6= 0 (сравните красную пунктирную и синюю штриховую

кривые на рис.4.14a). При дальнейшем удлинении проволоки ΓMBS уменьшается еще

на несколько порядков. В результате возникает плато проводимости высотой G0 (см.

фиолетовую штрих-пунктирную и черную сплошную кривые).

Такое поведение вызвано тем, что в Т-образной схеме транспорта взаимодействие

нижней левой и правой НП с проводящим каналом (или контактами) напрямую зави-

сит от типа низкоэнергетического состояния в СП. В случае МСС (N & 100) связь дан-

ных НП с контактами отсутствует, и ФР исчезает. Если же возникает АСС (N < 100),

то отмеченные НП являются боковыми как в случае модели Фано-Андерсона, где ФР

является следствием взаимодействия дискретного уровня с континуумом [36,341].

Дополнительные существенные отличия имеют место, если обратится к особенно-

стям локального транспорта через МСС и АСС. В частности, в случае МСС высота

плато кондактанса удваивается при переходе от нелокального, β = 1 (где β - параметр

асимметрии, см. гамильтониан (4.22)), к локальному, β = 0, режиму. Соответствую-

щие зависимости G (h) показаны сплошной кривой и кривой с круглыми маркерами на
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рисунке 4.14b. В ситуации с АСС кондактанс локальной конфигурации подавляется

(см. штриховую кривую на рис.4.14b).

Обнаруженные в рамках численных расчетов особенности кондактанса Т-образной

структуры могут быть описаны аналитически. Для этого следует уточнить, что транс-

порт через МСС, по существу, подразумевает взаимодействие контактов только с од-

ним майорановским фермионом. В свою очередь, туннелирование через АСС, кото-

рому соответствует боголюбовский оператор α+, фактически означает связь с обоими

фермионами Майорана, γA и γB, поскольку α+ = (γA + iγB) /2.

Рассмотрим последовательно транспортные свойства Т-образной структуры, в ко-

торой реализуется либо МСС, либо АСС. Для анализа транспорта в случае МСС вос-

пользуемся эффективным низкоэнергетическим гамильтонианом СП, который описы-

вает взаимодействие пары фермионов Майорана с интенсивностью ε0, ĤW = iε0γAγB/2.

Далее в целях упрощения мы заменим НП одноуровневыми КТ с энергиями ξj (j =

1, ..., 4) и обратимся к бесспиновому случаю, тогда

ĤT = −t0
[
b+

1 − b1 + β
(
b+

2 − b2

)]
γA − t0

[
d+

3 − d3 + d+
4 − d4

]
γB,

V̂ = −
∑
k

(
t1c

+
Lkb1 + t2c

+
Rkb2 + h.c.

)
, (4.22)

Применение формулы (4.12) к симметричной Т-образной системе (t1 = t2) приво-

дит к следующему выражению для кондактанса левого контакта в режиме линейного

отклика:

GL = G0
Γ2

2

[
2 |F r

11e (0)|2 + |Gr
12e (0)|2 + |Gr

12h (0)|2
]
. (4.23)

где F r
11e (ω), Gr

12e (ω), Gr
12h (ω) - фурье-образы аномальной и нормальной гриновских

функций,

F r
11e (t− t′) = −iΘ (t− t′)

〈{
b+

1 (t) , b+
1 (t′)

}〉
,

Gr
12e (t− t′) = −iΘ (t− t′)

〈{
b1 (t) , b+

2 (t′)
}〉
,

Gr
12h (t− t′) = −iΘ (t− t′)

〈{
b+

1 (t) , b2 (t′)
}〉
.

Отметим, что член в (4.23), пропорциональный F r
11e, описывает вклад от процессов ло-

кального андреевского отражения. Два последующих слагаемых отвечают за процессы
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прямого переноса заряда. При этом вклады от процессов перекрестного андреевского

отражения отсутствуют, поскольку µL(R) = µ± eV/2 [350].

Используя метод уравнений движения [199], получим необходимые функции Гри-

на,

F r
11e = − 2t20zZBC2

zZTZB − ε2
0CTCB

, Gr
12e(h) =

2βt20zZBC1h(e)C2h(e)

zZTZB − ε2
0CTCB

, (4.24)

где z = ω + iδ, Cje(h) = z ∓ ξj + iδjjTΓ/2 (jT = 1, 2), Cj = CjeCjh, CT (B) = C1(3)C2(4),

ZT = zCT − 2t20 (C1e + C1h) (β2C1 + C2), ZB = CB − 4t20 (C3 + C4). Тогда, если ξ1 = ξ2 =

ξ3 = ξ4 = 0, то

Gr
12e = Gr

12h = −βF r
11e =

2βt20 (z2 − 8t21)

C1eZ1

, (4.25)

где Z1 = (z2 − 8t20) (zC1e − 4t20 (1 + β2)) − ε2
0zC1e. Таким образом, при β = 1 проводи-

мость становится равной G0/2. Полученную величину кондактанса можно качествен-

но объяснить, если рассмотреть всю систему целиком в представлении майорановских

операторов. Из вида оператора взаимодействия между точками и МСС (4.22) сле-

дует, что левый и правый контакты соединены только цепочкой, которая содержит

вертикальную связь и изображена при помощи сплошных прямых на рис. 4.13a. В

общем случае, как и для обычных фермионов и электромагнитных полей [342], на-

личие резонанса или антирезонанса кондактанса при ω = 0 зависит как от количе-

ства взаимодействующих операторов Майорана в нижней ветке, так и от того, какой

из них непосредственно связан с γA. В рассматриваемой ситуации нижняя цепочка

включает три оператора, γB3, γB, γB4. При этом, поскольку ее собственный вектор,

описывающий состояние с нулевой энергией, пропорционален sin
(
πl
4

)
(где l = 1, 2, 3)

и HW = iε0γAγB/2, то верхняя и нижняя цепочки эффективно не взаимодействуют.

Другими словами, эффект Фано отсутствует, и наблюдается резонансное прохождение.

Заметим, что при рассмотрении Т-образной геометрии ситуация, когда в ниж-

ней цепочке есть только один оператор Майорана, также возможна. Она имеет место,

если в качестве СП рассмотреть цепочку Китаева в особой точке и ξ1 = ξ2 = 0. В

представлении операторов Майорана такая система представлена на рис. 4.13b. Тогда,

аналогично работе [318], полный кондактанс равен сумме вкладов от цепочек с двумя

и тремя связями, соотвественно. В первом случае - это G0/2, а во втором - 0 (за счет



Глава 4. Особенности транспорта через майорановские связанные состояния... 192

эффекта Фано).

В режиме локального транспорта, β = 0, имеем GL = G0. Такие же результаты

могут быть получены для ξ1 = ξ2 = ξ3 = ξ4 6= 0 и ε0 = 0 (см. рис.4.14). В общем случае,

когда ξj, ε0 6= 0, кондактанс (4.23) стремится к нулю.

Перейдем к транспорту в Т-образной структуре с АСС. Соответствующий низ-

коэнергетический гамильтониан СП имеет вид ĤW = ξα+α. Поскольку АСС и ис-

ходные операторы вторичного квантования связаны преобразованием Боголюбова,

a1(N) ≈ uα ± vα+, то запишем гамильтониан туннелирования между КТ и АСС в

следующей форме [314]:

ĤT = −t0e
(
b+

1 + βb+
2 + d+

3 + d+
4

)
α− t0h (b1 + βb2 + d3 + d4)α + h.c., (4.26)

где t0e(h) - амплитуда туннелирования электрона (дырки).

Решение уравнений движения для функций Грина при ξ1 = ξ2 = ξ3 = ξ4 = 0 дает

F r
11e = −2t0et0hz

3

Z2

, (4.27)

Gr
12e(h) =

βz

C1eZ2

[
zC1e

(
t20eCh(e) + t20hCe(h)

)
−
(
t20e − t20h

)2 (
z
(
1 + β2

)
+ 2C1e

)]
,

где Ce(h) = z ∓ ξ,

Z2 = z2C2
1eCeCh+

(
t20e − t20h

)2 (
z
(
1 + β2

)
+ 2C1e

)2−2z2C1e

(
t20e + t20h

) (
z
(
1 + β2

)
+ 2C1e

)
.

Из (4.27) видно, что проводимость в приближении линейного отклика обращается в

нуль и в локальном, и в нелокальном режимах. Как и в случае с МСС, полученный

результат можно качественно объяснить, переходя к представлению операторов Май-

орана. Тогда, при ξ = 0 гамильтониан системы, АСС+четыре КТ, записывается как

H = i
t0e + t0h

2
(γA1 + βγA2 + γA3 + γA4) γB − i

t0e − t0h
2

(γB1 + βγB2 + γB3 + γB4) γA

(4.28)

Таким образом, имеются две цепочки, в каждой из которых центральный оператор,

γA(B), взаимодействует с двумя другими сбоку, γB3(A3) и γB4(A4) (не связанными между

собой). Таким образом, при ω = 0 в обоих цепочках G = 0 за счет эффекта Фано.

Выражения для функций Грина в общем случае, ξj 6= 0, имеют достаточно гро-

моздкий вид и не приводятся здесь. Однако, необходимо подчеркнуть, что в этой си-
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туации F r
11e (0) = 0 при β = 0, 1, тогда как Gr

12e(h) (0) 6= 0 при β = 1. Такое поведение

качественно согласуется с численными расчетами на рис.4.14.

Таким образом, рассмотренное кольцо АБ со сверхпроводящим мостиком делает

возможным детектирование топологического фазового перехода в системе за счет воз-

никновения ФР. Кроме того, анализ свойств ФР позволяет отличить истинное МСС,

имеющее краевой характер, от низкоэнергетического возбуждения объемного типа, т.е.

АСС.

4.3 Контроль направления спин-поляризованного то-

ка через сверхпроводящую проволоку в скошен-

ном магнитном поле

4.3.1 Исследования спиновой поляризации майорановского со-

стояния

Еще одной характеристикой МСС является его спиновая поляризация [343–345].

В работе [344] было показано, что если магнитное поле, B, направлено вдоль оси z, а

вектор эффективного поля Рашбы, BSO, коллинеарен оси y, то спиновая поляризация

на концах СП изменяется в xz плоскости. Эта характеристика может быть исполь-

зована в качестве локального (зависящего от координаты) параметра порядка при

описании топологического фазового перехода [344, 346, 347]. Величина и направление

вектора спиновой поляризации может зависеть как от природы спин-орбитальной свя-

зи [344], так и от величины и направления внешнего магнитного поля [12,14,286]. При

больших магнитных полях и значениях спин-орбитального взаимодействия, соответ-

ствующих экспериментально наблюдаемым, z-компонента является доминирующей, в

то время как x-компонента имеет порядок малости O (∆/B, α/B) и определяет ве-

личину скоса спиновой поляризации. Стоит заметить, что эта компонента спиновой

поляризации пропорциональна аналогичной составляющей локальной майорановской



Глава 4. Особенности транспорта через майорановские связанные состояния... 194

поляризации [337,338], если B ‖ z и BSO ‖ y [344,346]. В общем случае, как отмечалось

выше, соотношение между этими компонентами можно определять, исходя из величин

антикроссинга энергий КТ и МСС в условиях резонанса этих подсистем [284,286].

Следствием ненулевой спиновой поляризации МСС в процессах транспорта явля-

ется андреевское рассеяние без изменения проекции спина [348,349] и неколлинеарное

андреевское отражение [350] (напомним, что при классическом андреевском отраже-

нии [138] электрон со спином ↑ отражается от поверхности сверхпроводника в область

с нормальной фазой как дырка со спином ↓). Таким образом, существование МСС мо-

жет быть проверено средствами спин-поляризованной спектроскопии/микроскопии. В

работе [17] было показано нарушение симметрии спин-поляризованных токов в СП

за счет отмеченной спиновой поляризации МСС. На основе этого эффекта возмож-

но реализовать переключатель тока, в котором контроль за направлением последнего

осуществляется с помощью магнитного поля затвора.

4.3.2 Cпиновая поляризация майорановского состояния в ско-

шенном магнитном поле

Следуя рассуждениям предыдущего пункта, воспользуемся гамильтонианом СП

(4.3), считая, что проволока ориентирована вдоль оси x, а эффективное поле Рашбы

параллельно оси y. В данном параграфе под МСС мы будем подразумевать отщеплен-

ное низкоэнергетическое возбуждение, не учитывая особенности его пространственно-

го распределения. Зависимость электронных компонент спиновой поляризации МСС

от координаты определяется как Si (x) = 〈ψ (x)|σi (τ0+τz)
2
|ψ (x)〉, где |ψ (x)〉 - волновая

функция майорановского возбуждения; σi, τ i (i = x, y, z) - матрицы Паули в спи-

новом и электрон-дырочном пространствах; τ0 - единичная матрица. Учитывая, что

волновая функция МСС может быть выражена через коэффициенты преобразования

Боголюбова, ul=1,jσ, vl=1,jσ, составляющие Si (x) записываются как

Sxj = u∗1j↑u1j↓ + u∗1j↓u1j↑, S
y
j = i

(
u∗1j↑u1j↓ − u∗1j↓u1j↑

)
, (4.29)

Szj = |u1j↑|2 − |u1j↓|2 ≡ Szj↑ − Szj↓.
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Поскольку гамильтониан проволоки (4.3) является вещественным, то uljσ = u∗ljσ, vljσ =

v∗ljσ и, следовательно, Syj = 0. Другими словами, электронный вклад в спиновую поля-

ризацию МСС изменяется в плоскости xz, что уже отмечалось в предыдущем пункте.

Рис. 4.15: Зависимости x- и z-компонент спиновой поляризации майорановского связанного

состояния, Sx,zi , от энергии магнитного поля на левом, i = L (a,b), и правом, i = R (e,f),

концах сверхпроводящей проволоки. На рисунках (с,d) и (g,h) приведены аналогичные за-

висимости спин-зависящих составляющих z-компоненты, Szi↑,↓, на левом и правом концах,

соответственно. Параметры: t = 1, µ = 0, ∆ = 0.4, α = 2, N = 30.

Изучим влияние величины и направления внешнего магнитного поля на элек-

тронную спиновую поляризацию МСС [12, 14]. Для этого, наряду с компонентой hz,

отвечающей за зеемановское расщепление, введем в гамильтониан проволоки слагае-

мое, которое описывает действие продольного магнитного поля, индуцирующего од-

ноузельные спин-флип процессы, −hx
N∑
j=1

(
a+
j↑aj↓ + a+

j↓aj↑
)
. Такая добавка оставляет га-

мильтониан вещественным, т.е. по-прежнему Syj = 0. Заметим, что на практике управ-

ление ориентацией и амплитудой поля может осуществляться при помощи магнитного

затвора [351].

На рисунке 4.15 показаны зависимости Sx,zj=1 ≡ Sx,zL и Sx,zj=N ≡ Sx,zR от магнитного
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поля. Видно, что эти характеристики отличны от нуля преимущественно в нетривиаль-

ной фазе, где параметры системы удовлетворяют неравенству (4.4) для случая εd = t.

При этом, существуют направления магнитного поля, для которых SiL,R ≈ 0 даже в

топологически нетривиальной фазе. Для ориентаций, при которых SxL ≈ 0, как и сле-

довало ожидать, SzL принимает максимальные абсолютные значения (ср. рис. 4.15a и

4.15b). Одновременно, для этих направлений магнитного поля, SxR имеет максималь-

ную амплитуду, а SzR ≈ 0 (ср. рис. 4.15e и 4.15f). С точки зрения последующего анализа

спин-поляризованного транспорта существенно, что в случае ориентаций, когда
∣∣SzL,R∣∣

максимален, одна из соответствующих спин-зависящих компонент стремится к нулю

(см. рис. 4.15c, d и 4.15g, h), что также вытекает из формулы (4.29). Существенно, что

при Vx = 0, как было ранее показано в работе [344], имеем SxL ≈ −SxR и SzL ≈ SzR.

4.3.3 Переключение спин-поляризованного тока при транспор-

те через проволоку в фазе топологической сверхпроводи-

мости

z

x

y

hhL R

s-SC

B

magnetic gate

tL tR

Рис. 4.16: Сверхпроводящая проволока между ферромагнитными металлическими контак-

тами в скошенном магнитном поле, B, которое управляется затвором. Красными кружками

схематически показаны майорановские моды.

Далее обратимся к рассмотрению особенностей транспортных свойств системы,

где сверхпроводящая проволока последовательно и напрямую соединена с левым и

правым ферромагнитными контактами, как это показано на рисунке 4.16 [17, 20]. За-
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пишем гамильтонианы таких резервуаров, ĤL,R, в наиболее общей форме, соответству-

ющей однозонному ферромагнетику в модели Стонера,

Ĥi =
∑
kσ

{[
ξk −

eVi
2
− σMi cos θi

]
c+
ikσcikσ −Mi sin θic

+
ikσcikσ

}
, i = L,R, (4.30)

где c+
ikσ - оператор рождения электрона в i-ом контакте с волновым вектором k, спином

σ и энергией ξk = εk − µ (µ - химический потенциал системы); Mi - энергия молеку-

лярного поля i-ого контакта; θi - угол между намагниченностью i-ого контакта и осью

z; σ = ±1 или ↑, ↓. Предполагается, что к левому (правому) контакту приложено

напряжение ±V/2. Чтобы упростить вывод общей формулы для электронного тока,

диагонализуем гамильтонианы ферромагнитных контактов (4.30) с помощью преобра-

зования Боголюбова, cikσ = bikσ cos θi
2
− σbikσ sin θi

2
[327].

Получение общего выражения, описывающего ток в левый контакт, IL, в данной

ситуации проводится аналогично процедуре, изложенной в пункте 4.2.2 и основанной

на применении операторов Намбу. Следуя этим рассуждениям, можно показать, что

итоговая форма записи IL через полные матричные функции Грина остается неиз-

менной и задается формулой (4.12). При этом отличие от ранее рассмотренной ситуа-

ции, когда СП связана с парамагнитными контактами, состоит в структуре ненулевых

блоков матриц собственно-энергетических функций Σ̂r,+−. Так, для ферромагнитных

контактов имеем

Σ̂
r(a)
L1,L1 = ∓ i

2
Γ̂L, Σ̂

r(a)
RN,RN = ∓ i

2
Γ̂R, (4.31)

где

Γ̂L,R =


Γ11
L,R 0 Γ12

L,R 0

0 Γ22
L,R 0 Γ12

L,R

Γ12
L,R 0 Γ22

L,R 0

0 Γ12
L,R 0 Γ11

L,R

 . (4.32)

В формуле (4.32) матричные элементы имеют вид: Γ11
i = Γ+

i cos2 θi
2

+ Γ−i sin2 θi
2
, Γ22

i =

Γ+
i sin2 θi

2
+ Γ−i cos2 θi

2
, Γ12

i = 1
2

(
Γ+
i − Γ−i

)
sin θi, где Γ

+(−)
i = 2πt2i ρ

+(−)
i - функции ушире-

ния уровней устройства за счет взаимодействия с i-ым контактом; ρ+(−)
i - плотность

состояний основных (неосновных) в i-ом контакте. Величины Γ
+(−)
i связаны друг с
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другом через коэффициент поляризации, pi: Γ−i = (1− pi) Γ+
i / (1 + pi). В ходе дальней-

ших численных расчетов, как и прежде, будем предполагать, что контакты являются

широкозонными металлами, т.е. Γ
+(−)
i = const. Связь между Σ̂r и Σ̂+− определяется

формулой (4.15).

Как обсуждалось в параграфе 4.1, дополнительной характеристикой, которая поз-

воляет идентифицировать транспорт через МСС, являются флуктуации тока. В част-

ности, фурье-образ автокорреляций тока в левом контакте определяет спектральную

плотность токового шума и имеет вид

SL (ω) =

∫
dt′eiωt

′〈δIL (t′) δIL (0) + δIL (0) δIL (t′)〉, (4.33)

где δIL (t) = IL (t)− 〈IL (t)〉. Подставляя выражение для тока (4.12) в (4.33), получим

формулу для дробового шума при нулевой частоте в терминах неравновесных функций

Грина [249,352],

SL (0) = 2e2

+∞∫
−∞

dω

2π
Tr

[
σ̂Σ̂+−

L σ̂Ĝ−+
L1,L1 + Ĝ+−

L1,L1σ̂Σ̂−+
L σ̂ − (4.34)

−σ̂
[
Σ̂LĜL1,L1

]+−
σ̂
[
Σ̂LĜL1,L1

]−+

−
[
ĜL1,L1Σ̂L

]+−
σ̂
[
ĜL1,L1Σ̂L

]−+

σ̂ +

+σ̂
[
Σ̂LĜL1,L1Σ̂L

]−+

σ̂Ĝ+−
L1,L1 + Ĝ−+

L1,L1σ̂
[
Σ̂LĜL1,L1Σ̂L

]+−
σ̂

]
,

где используются следующие соотношения для функций Грина [353]

[AB]+−/−+ = ArB+−/−+ + A+−/−+Ba, (4.35)

[ABC]+−/−+ = ArBrC+−/−+ + ArB+−/−+Ca + A+−/−+BaCa.

В рамках анализа транспорта в системе ферромагнитный контакт/СП/ферромагнитный

контакт нас будет интересовать фактор Фано i-го контакта, Fi = Si/2eIi, который чув-

ствителен как к гибридизации волновых функций ММ, так и к интенсивности тунне-

лирования между СП и контактами.

При VL,R = ±V формулу (4.12) можно формально представить в виде IL =

ILARL +IETL . Другими словами, ток при таком профиле электрического потенциала опре-

деляется локальными процессами андрееского отражения (Local Andreev Reflection) и
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нелокальными процессами переноса электрона или дырки (Electron Transfer) [350]. Ко-

гда θL,R = 0, выражение, описывающее первый вклад, имеет вид

ILARL =
e

2π

+∞∫
−∞

dω

[(
Γ+
L

)2 (|f14|2 + |f41|2
)

+
(
Γ−L
)2 (|f23|2 + |f32|2

)
+ (4.36)

+Γ+
LΓ−L

(
|f12|2 + |f21|2 + |f34|2 + |f43|2

)]
(n2 − n1) ,

где n1,2 = n (ω ± eV/2) - функции Ферми-Дирака. В свою очередь, вторая компонента

определяется как

IETL =
e

2π

+∞∫
−∞

dω

[
Γ+
LΓ+

R

(
|g11|2 + |g44|2

)
+ Γ−LΓ−R

(
|g22|2 + |g33|2

)
+ (4.37)

+Γ+
LΓ−R

(
|g13|2 + |g42|2

)
+ Γ−LΓ+

R

(
|g31|2 + |g24|2

)]
(n2 − n1) .

Если же VL,R = V , то нелокальный ток определяется процессами перекрестного ан-

дреевского отражения (Crossed Andreev Reflection), т.е. IL = ILARL + ICARL , где

ICARL =
e

2π

+∞∫
−∞

dω

[
Γ+
LΓ+

R

(∣∣∣f̃14

∣∣∣2 +
∣∣∣f̃41

∣∣∣2)+ Γ−LΓ−R

(∣∣∣f̃23

∣∣∣2 +
∣∣∣f̃32

∣∣∣2)+ (4.38)

+Γ+
LΓ−R

(∣∣∣f̃12

∣∣∣2 +
∣∣∣f̃43

∣∣∣2)+ Γ−LΓ+
R

(∣∣∣f̃21

∣∣∣2 +
∣∣∣f̃34

∣∣∣2)] (n2 − n1) .

В формулах (4.36), (4.37) и (4.38) локальные (нелокальные) аномальные, fij ≡ Ĝr
i,j

(f̃ij ≡ Ĝr
i,4(N−1)+j), и нормальные, gij ≡ Ĝr

i,4(N−1)+j, матричные элементы запазды-

вающей функции Грина СП находятся в результате решения уравнения Дайсона,

Ĝr =
(
ω − ĤW − Σ̂r

)−1

.

При непосредственных численных расчетах будем рассматривать случай полу-

металлических контактов (например, NiMnSb или CrO2 [354]), которые характеризу-

ются наличием носителей только с одной проекцией спина (основные носители), т.е.
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Γ+
L,R = ΓL,R, Γ−L,R = 0. Тогда выражения (4.36) и (4.37) принимают более простой вид:

ILARL =
e

2π

+∞∫
−∞

dωΓ2
L

(
|f14|2 + |f41|2

)
(n2 − n1) , (4.39)

IETL =
e

2π

+∞∫
−∞

dωΓLΓR
(
|g11|2 + |g44|2

)
(n2 − n1) . (4.40)

ICARL =
e

2π

+∞∫
−∞

dωΓLΓR

(∣∣∣f̃14

∣∣∣2 +
∣∣∣f̃41

∣∣∣2) (n2 − n1) . (4.41)

Важно заметить, что в ситуации с полуметаллическими контактами составляющие то-

ка, связанные с процессами андреевского отражения, определяются триплетными ком-

понентами запаздывающей функции Грина, f14 (ω) = 〈〈a1↑|a1↑〉〉r и f̃14 (ω) = 〈〈a1↑|aN↑〉〉r.

При этом в общем случае андреевские процессы в системе полуметалл/сверхпроводник

невозможны. Это вызвано тем, что ферромагнетик такого типа имеет только одну

подзону носителей заряда. Однако, например, если при рассеянии на интерфейсе воз-

можны спин-флип процессы, то андреевское отражение без изменения проекции спина

носителей имеет место [355,356].

В случае с рассматриваемой СП ненулевой вклад в спин-поляризованный ток от

андреевских каналов возникает вследствие спин-орбитального взаимодействия. Про-

демонстрируем это аналитически для наиболее простой ситуации, когда СП состоит

из двух узлов (N = 2) и hx = 0. Тогда, решая систему уравнений движения [199],

находим числители соответствующих функций Грина,

num {f14} = −16ησ∆αtξσ̄
[
ω
(
16ησξ0hz + Γ2

R

)
+ 2iΓR

(
∆2 + α2 + t2 − ω2 − ξ2

σ̄

)]
,

num
{
f̃14

}
= 32ησ∆αξσ̄

[(
∆2 + α2 + t2

)2
+ t2 (Ceσ̄Chσ̄ − ω (4ω + iΓ)) + (4.42)

+CeσLChσR
(
t2 + Ceσ̄Chσ̄

)
− CeσL

(
α2Ceσ̄ + ∆2Chσ̄

)
− ChσR

(
α2Chσ̄ + ∆2Ceσ̄

)]
,

f41 = f14, f̃41 = −f̃14 (L←→ R)

где CeσL(hσR) = ω ∓ ξσ + iΓL(R)/2, Ce(h)σ̄ = ω ∓ ξσ̄, ξ0 = t− µ, Γ = ΓL + ΓR. Общий для

всех гриновских функций знаменатель здесь не приводится по причине громоздкости.

Из (4.42) следует, что локальное и перекрестное андреевское отражение от интерфейса

полуметалл/СП имеют место только, если в СП одновременно присутствуют и сверх-

проводящее спаривание, и спин-орбитальное взаимодействие.
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В одноконтактной геометрии (ΓR = 0) ток определяется только локальными про-

цессами. Тогда, для дальнейшего рассмотрения важно заметить, что в режиме ли-

нейного отклика дифференциальная проводимость GL = dIL/dV стремится к нулю.

Такое поведение согласуется с описанным для случая, когда сверхпроводник (без спин-

орбитального взаимодействия) контактирует с полуметаллом, в котором градиент на-

магниченности перпендикулярен интерфейсу [355,356]. В свою очередь, в нелокальном

режиме вклад в ток от обоих каналов является ненулевым при любых ω.

Рис. 4.17: Зависимости полного кондактанса, а также вкладов от процессов локаль-

ного и нелокального транспорта в левом (a-c) и правом (e-g) контактах от энергии

магнитного поля. Цвет рисунков расшифровывается на шкале слева. На рисунках (d)

и (h) изображены аналогичные зависимости факторов Фано левого и правого контак-

тов, соответственно. Цвет рисунков расшифровывается на шкале справа. Параметры

совпадают с использованными для построения рис. 4.15.

В дальнейшем ограничимся рассмотрением слабо неравновесного режима при VL,R =

±V , определяемого неравенством 0 < eV/2 < min(δε0), где под δε0 подразумевают-

ся величины максимумов характерной осцилляционной зависимости энергии возбуж-

дения МCC от внешнего магнитного поля (см. поведение функции EW1 (h) на рис.
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4.6a). На рисунке 4.17 представлены зависимости транспортных свойств проволоки от

энергии скошенного магнитного поля, полученные при малом напряжении смещения,

eV = 10−3 � hx,z, α, ∆. В результате, в возникающем энергетическом диапазоне

между электрохимическими потенциалами полуметаллических контактов ток может

создаваться только за счет прохождения через МСС. Дополнительно, предполагалось,

что θL,R = 0. Таким образом, спин-поляризованный транспорт будет существенно за-

висеть от σ =↑ компоненты плотности вероятности МСС на концах проволоки, ко-

торая пропорциональна Szi↑ (в МСС |u1jσ|2 = |v1jσ|2). Это подтверждается картами

кондактанса левого и правого контактов на рис. 4.17a и 4.17e, соответственно. Прово-

димость приобретает максимальные значения преимущественно в нижней полуплос-

кости, hz < 0, где также наибольшие значения имеют SzL,R↑ (см. рис. 4.15с и 4.15g).

Кроме того, можно заметить, что контуры постоянных значений кондактанса име-

ют вид концентрических колец. Это связано с осцилляторным поведением энергии

майорановского возбуждения в магнитном поле. Одновременно, кольца, которые ха-

рактеризуются 2G0 значениями кондактанса, имеют разрывы, где GL,R −→ 0. Данные

разрывы образуются при ориентациях магнитного поля, для которых SzL,R↑ −→ 0.

Из магнитополевых зависимостей вкладов в кондактанс от процессов локального

андреевского отражения, GLAR
L,R , и нелокального электронного туннелирования, GET

L,R,

следует, что 2G0-резонансы вызваны именно локальным транспортом (см. рис. 4.17b

и 4.17f) [247]. Видно, что соответствующие кольца содержат разрывы при тех же на-

правлениях магнитного поля, что и полные кондактансы, GL,R. Нелокальный характер

вкладов GET
L,R проявляется в том, что кольца проводимости имеют разрывы сразу для

двух направлений поля, при которых SzL↑ −→ 0 или SzR↑ −→ 0 (см. рис. 4.17c и 4.17g).

Области магнитных полей, где доминируют локальный или нелокальный меха-

низмы квантового транспорта, также хорошо видны на картах фактора Фано левого и

правого контактов, представленных на рисунках 4.17d и 4.17h, соответственно. Видно,

что 2G0-резонансам проводимости отвечают нулевые значения FL,R [247, 249]. В свою

очередь, при EW1 > eV/2, Γ+
i процессы локального андреевского отражения подавле-

ны, и вклад от электронного туннелирования между противоположными контактами

становится ненулевым. Таким образом, FL,R −→ 1, как уже отмечалось в работе [290].
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Однако, при ориентации магнитного поля, для которой характерно SzL(R)↑ −→ 0,

фактор Фано правого (левого) контакта в режиме малой проводимости стремится к

2 (см. "хвост" красного цвета на рис. 4.17h(d)). Такое поведение связано с отсутстви-

ем эффективной связи между левым (правым) контактом и соответствующим концом

проволоки и, как следствие, доминированием процессов локального андреевского от-

ражения на противоположном интерфейсе, когда в течение одиночного импульса тока

в правый (левый) контакт переносится заряд 2e.

Таким образом, из рисунков 4.17a и 4.17e следует, что при низких напряжениях

наблюдается нарушение симметрии токов для двух ориентаций магнитного поля, т.е.

IL 6= IR. Подчеркнем, что такой эффект в ситуации, когда число частиц в системе не

сохраняется и ΓL = ΓR, µL = µR, отсутствует, если контакты являются парамагнитны-

ми металлами [357]. Как показано выше, в режиме полностью спин-поляризованного

транспорта для выделенных направлений магнитного поля транспорт становится силь-

но асимметричным, что делает возможным нарушение симметрии токов.

Рис. 4.18: Схема переключения спин-поляризованного тока с помощью майорановско-

го связанного состояния в слабо неравновесном режиме при θL,R = 0. (a) IL → 0 и

I0 ≈ −IR, т.к. SzL = −SzL↓ при hx > 0, hz ≈ hx; (b) IR → 0 и I0 ≈ −IL, т.к. SzR = −SzR↓
при hx < 0, hz ≈ −hx; (c) I0 → 0 и IL ≈ −IR при hx 6= ±hz.

Отмеченный эффект можно использовать следующим образом для реализации

переключателя спин-поляризованного тока. Ток в заземленном объемном сверхпро-

воднике, на котором располагается исследуемая нанопроволока, равен −I0 = IL + IR.

Тогда, если hx ≈ hz и eV/2 > E1, то IL ≈ 0 и I0 ≈ |IR| (см. рис. 4.18a). Похожим
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образом, если hx ≈ −hz и eV/2 > E1, то IR ≈ 0 и I0 ≈ − |IL| (см. рис. 4.18b). Если же

hx 6= ±hz, то IL ≈ −IR и I0 ≈ 0 (см. рис. 4.18c). Заметим, что в отличие от результатов

работы [358] кондактанс dI0/dV при формально симметричном подключении контак-

тов (ΓL = ΓR) отличен от нуля, если hx ≈ ±hz, и приближенно равен 2G0. Таким

образом, эффект переключения спин-поляризованного тока может быть использован

как для детектирования МСС, так и для электронных приложений, связанных с то-

пологической сверхпроводимостью.

4.4 Резюме

Основные итоги главы 4 сводятся к следующему:

1. Изучены транспортные характеристики кольца Ааронова-Бома, которое содер-

жит вставку из сверхпроводящей проволоки со спин-орбитальным взаимодей-

ствием, допускающей реализацию майорановских связанных состояний. Показа-

но, что при индуцировании магнитным полем в проволоке топологически нетри-

виальной фазы магнитополевой кондактанс содержит и симметричные, и асим-

метричные резонансы. Установлена зависимость свойств резонансов Фано от про-

странственной структуры низкоэнергетической волновой функции в сверхпрово-

дящей проволоке.

2. Показано, что использование специальной геометрии кольца с Т-образной схемой

транспорта позволяет отличить майорановский тип возбуждения сверхпроводя-

щего мостика от андреевского. Обнаружено, что в нелокальном режиме с ростом

длины мостика, когда тип возбуждения меняется с объемного на краевое, в маг-

нитополевой зависимости кондактанса резонанс Фано трансформируется в плато

высотой G0 (G0 - квант кондактанса). В локальном режиме высота плато удваи-

вается, а в случае андреевского состояния кондактанс полностью подавляется.

3. Показано, что для асимметричного кольца при увеличении длины сверхпроводя-

щего мостика, когда перекрытие волновых функций майорановских мод стано-

вится пренебрежимо малым, имеет место коллапс резонанса Фано. Анализ эф-
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фекта проведен для бесспиновой модели кольца с цепочкой Китаева в качестве

мостика. На основе расчета спектра такой системы продемонстрировано увели-

чение кратности вырождения состояния с нулевой энергией в особых точках мо-

дели Китаева, что объясняет реализацию топологического связанного состояния

в континууме.

4. Вычислена зависимость характеристик спин-поляризованного квантового транс-

порта в сверхпроводящей проволоке от ориентации внешнего магнитного по-

ля. Показано, что поведение кондактанса как функции компонент зеемановской

энергии существенно зависит от аналогичного поведения спин-зависящих ком-

понент спиновой поляризации майорановского связанного состояния. Это позво-

ляет с помощью магнитного поля управлять транспортными характеристиками

в системе посредством переключения между симметричным и сильно асиммет-

ричным режимами. В последнем случае наблюдается нарушение симметрии то-

ков, что делает возможным реализацию переключателя слабо неравновесного

спин-поляризованного тока, когда проволока находится в фазе топологической

сверхпроводимости.



Глава 5

ПРОБЛЕМА ЗАРЯДОВЫХ КОРРЕЛЯЦИЙ

В ПРОВОЛОКАХ В ФАЗАХ

ТОПОЛОГИЧЕСКОЙ

СВЕРХПРОВОДИМОСТИ

5.1 Майорановские связанные состояния и электрон-

электронные взаимодействия

Как отмечалось во введении предыдущей главы (см. параграф 4.1), современ-

ные эксперименты с гибридными сверхпроводящими проволоками (СП), которые ха-

рактеризуются наличием сильной спин-орбитальной связи и большими значениями

g-фактора, не дают однозначного положительного ответа на вопрос о реализации на

концах этой структуры майорановских мод (ММ) [264,277,359]. В результате возникает

потребность в изучении воздействия различных факторов на явление топологической

сверхпроводимости.

Одна из важных проблем - вопрос о влиянии кулоновских взаимодействий на

майорановские связанные состояния (МСС). В большей части теоретических иссле-

дований этих квазичастичных возбуждений рассматриваются квадратичные гамиль-

206
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тонианы, для которых была дана классификация фаз топологической сверхпроводи-

мости [360, 361] и развиты алгоритмы квантовых вычислений [233, 382]. Однако, при

непосредственном рассмотрении СП полная экранировка кулоновских взаимодействий

в полупроводниковой нанопроволоке массивном сверхпроводником в общем случае не

является гарантированной. В результате более качественное описание топологических

свойств гибридной наноструктуры должно включать как наведенное за счет эффекта

близости куперовское спаривание, так и процессы многочастичного рассеяния.

Стоит отметить, что действие электрических полей электродов затвора, количе-

ство которых в современных экспериментах по детектированию МСС может быть

весьма значительным (см. например [243]), также способно существенно влиять на

интенсивность зарядовых корреляций в полупроводниковой проволоке. В частности,

в работе [362] было показано, что зависимость тока через проволоки InAs от напряже-

ния смещения и температуры демонстрирует скейлинговое поведение в соответствии

с теорией жидкости Томонаги-Латтинжера (несмотря на перемешивание спиновых и

зарядовых степеней свободы за счет сильной спин-орбитальной связи) [363–365]. Полу-

ченный при этом параметр электрон-электронного взаимодействия указывает на реа-

лизацию режима сильных кулоновских корреляций, когда концентрация носителей в

проволоке понижается.

Одним из факторов, препятствующих обнаружению МСС в проволоках, является

подавление магнитным полем сверхпроводящей щели подложки или внешней оболоч-

ки гибридной наноструктуры. Этой проблемы можно избежать, если предположить,

например, что куперовское спаривание в СП индуцировано за счет эффекта близости с

нетрадиционным сверхпроводником. Тогда в нулевом магнитном поле, поскольку сим-

метрия относительно обращения времени сохраняется, возникают крамерсовские пары

МСС (т.е. пары ММ на обоих концах проволоки) [366–368]. В случае с наведенным s-

волновым спариванием такие возбуждения можно получить, рассмотрев две проволо-

ки со спин-орбитальным взаимодействием, находящихся на противоположных поверх-

ностях традиционного сверхпроводника. В результате топологически нетривиальная

фаза имеет место, если главный вклад в создание куперовской неустойчивости дают

процессы перекрестного андреевского отражения, а не туннелирования пары электро-



Глава 5. Проблема зарядовых корреляций... 208

нов как целого в одну из проволок. Это условие выполняется именно в случае сильного

хаббардовского отталкивания [369]. Отмечалось также, что в квазиодномерных СП от-

носительно большая величина кулоновского отталкивания способно вызывать смену

знака эффективного потенциала куперовского спаривания и также приводить к воз-

никновению крамерсовских пар МСС [370]. Важность режима сильных корреляций

подчеркивалась и для реализации парафермионов в системах с СП [371–373].

Существенно, что учет сильных электронных взаимодействий встречает фунда-

ментальные теоретические трудности, связанные со значительной перенормировкой

эффективных взаимодействий и изменением топологической классификации [374–376].

Кроме того, должна быть однозначно определена структура одночастичных возбужде-

ний, которые обладают свойствами, аналогичными таковым у ММ в системе невзаимо-

действующих (или слабо взаимодействующих) фермионов. Модель Китаева с учетом

электрон-электронных взаимодействий между ближайшими соседями не имеет точно-

го аналитического решения в общем случае. При этом в ряде исследований было пока-

зано, но при специфическом соотношении между параметрами, в частности, в особой

точке (t = ∆, µ = 0) основное состояние остается двукратно вырожденным и можно

построить набор операторов, которые связывают состояния из секторов гильбертова

пространства с противоположной четностью [377–379]. Одним из следствий существо-

вания "многочастичного" МСС является устойчивость 4π-эффекта Джозефсона по

отношению в межузельным кулоновским взаимодействиям в случае, если гамильто-

ниан всей системы (две туннельно связанные цепочки Китаева) обладает электрон-

дырочной симметрией [381]. В работе [380] для спиновой XY Z-модели, которая эк-

вивалентна цепочке Китаева со взаимодействиями (в силу преобразования Йордана-

Вигнера), также был построен оператор возбуждения майорановского типа в точке

электрон-дырочной симметрии. Это означает, что спектр такой системы остается дву-

кратно вырожденным.

Значимость проблемы многочастичных взаимодействий также связана с реализа-

цией топологических квантовых вычислений. Несмотря на фундаментальную устойчи-

вость МСС по отношению к локальным возмущениям [237, 256], различные процессы

декогеренции (сбоя фазы) все же способны приводить к разрушению состояния топо-
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логического кубита (например, из-за гибридизации волновых функций ММ в коротких

СП) [383,384]. В качестве одного из таких источников шума могут выступать флукту-

аций электростатического потенциала электродов затвора [385–387]. В свою очередь,

в ряде работ и в рамках среднеполевого описания, и на основе метода ренорм-группы

для матрицы плотности (DMRG) было обнаружено, что как одноузельные [388, 389],

так и межузельные [390,391] зарядовые корреляции при определенной интенсивности

приводят к увеличению устойчивости МСС по отношению к различным процессам

декогеренции. Однако, в противоположность этому, точная диагонализация гамиль-

тонианов коротких цепочек Китаева (N = 10) показывает, что учет взаимодействий в

следующих координационных сферах (по отношению к первой) вызывает уменьшение

времени жизни МСС (или, иначе говоря, времени декогеренции топологического куби-

та) [392]. С точки зрения реализации топологических квантовых вычисления сохране-

ние двукратно вырожденного основного состояния в частных случаях модели Китаева

со взаимодействиями [377–379] означает, что заселенность квазичастичной моды с ну-

левой энергией сохраняется. Другими словами, электрон-электронные корреляции в

данном случае не приводят к потере информации (т.н. quasiparticle poisoning [257]),

которая переносится таким МСС.

Для учета электрон-электронного взаимодействия в СП часто используется обоб-

щенная 1D модель Хаббарда при наличии спин-орбитальной связи Рашбы и внешнего

поля. Численные расчеты топологических фазовых диаграмм и свойств низкоэнерге-

тических возбуждений проводятся в рамках среднеполевого описания, а также на осно-

ве ренорм-группового анализа для матрицы плотности (density matrix renormalization

group или DMRG). Последний базируется на знании многочастичных волновых функ-

ций [393, 394]. Применение этих методов показало, что учет слабого взаимодействия

приводит к тому, что топологически нетривиальная фаза и МСС формируются при бо-

лее низких значениях магнитных полей по сравнению с невзаимодействующим случа-

ем. Эти результаты также подтверждаются при описании на основе бозонных полей и

ренорм-групповых уравнений. Рассмотрение противоположного режима сильных вза-

имодействий в рамках последнего подхода приводит к разрушению сверхпроводящего

состояния и возникновению газа свободных фермионов с бесщелевым спектром и от-
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сутствием краевых состояний [391,395–398].

По понятным причинам влияние зарядовых корреляций на топологические фазы

в рамках метода DMRG наиболее частно рассматривается на примере модели Китаева

(4.1) [375,391,398] и изоморфной ей в сильных магнитных полях модели СП (4.3) [397].

Гамильтониан последней относится к симметрийному классу D, когда возможны толь-

ко две фазы: тривиальная с числом Майорана (топологическим инвариантом) M = +1

и нетривиальная с M = −1. В данной главе на основе алгоритма DMRG мы проанали-

зируем влияние электрон-электронных взаимодействий в случае СП, чей гамильтониан

относится к симметрийному классу BDI [22,23]. В результате имеется несколько топо-

логически нетривиальных фаз: фаза с одной ММ на концах структуры (аналогично

СП класса D) и фаза с двумя ММ. Проволока с такими свойствами получается, напри-

мер, при рассмотрении взаимодействия в куперовском канале не только на одном узле,

но и между ближайшими соседями. Такой сценарий на практике может иметь место,

если в сверхпроводнике, с которым туннельно связана полупроводниковая проволока,

реализуется расширенное спаривание s-типа [399,400].

5.2 Основы метода ренормализационной группы для

матрицы плотности

Метод ренормализационной группы для матрицы плотности (DMRG) изначально

был разработан для изучения низкоэнергетических свойств одномерных сильно кор-

релированных систем: модели Хаббарда и модели Гейзенберга [393, 394, 401].Основное

состояние в этих системах не может быть найдено на основе теории возмущений, поэто-

му применение численных методов, таких как точная диагонализация, Монте Карло

и DMRG, представляет существенной интерес.

Основная идея DMRG аналогична используемым в других ренорм-групповых под-

ходах [402] и заключается в последовательном исключении из рассмотрения набора

состояний исходного микроскопического гамильтониана системы. В результате ана-

лизируется некоторая эффективная модель, которая тем не менее описывает главные
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физические свойства первоначальной. Алгоритм DMRG в реальном пространстве под-

разумевает несколько этапов. На первом рассматривается кластер из нескольких уз-

лов, все MS собственных состояний которого могут быть получены точно. На втором

шаге конструируется блок из большего числа узлов, чей гамильтониан после диагона-

лизации проецируется на подпространство изMS собственных состояний с наименьшей

энергией. После чего второй этап повторяется, до тех пор пока не будет достигнута

нужная длина цепочки. Однако, при выполнении описанного алгоритма возникают

ошибки, связанные с (a) неправильным выбором граничных условий при добавлении

новых узлов; (b) процедурой обрезания состояний, когда часть информации теряется

на каждом шаге [403].

... ...

1 N 0 1 1 N 0 1
блок L блок R

... ...
блок S блок E

DMRG
отсечение

...

блок L блок R

добавление
новых узлов

...
..

.

Рис. 5.1: Схема метода DMRG для бесконечной системы.

Часть отмеченных проблем удается решить в рамках процедуры DMRG для беско-

нечной системы (infinite-system DMRG - iDMRG), которая включает следующие пунк-

ты [393,404]:

1. Рассмотривается левый кластер L из N0 узлов, изображенный на рисунке 5.1.

Собственные состояния матрицы гамильтониана ĤL образуют гильбертово про-

странство, состоящее из M0 состояний, {|M0〉}. Аналогичным образом формиру-

ется правый кластер R. Размеры обоих блоков предполагаются одинаковыми.
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2. Добавлением одного узла к исходному кластеру L справа, как это показано на

рис. 5.1, образуется кластер S (S - system). Похожим образом присоединени-

ем одного узла к кластеру R слева образуется кластер E (E - environment).

Размер гильбертова пространства новых блоков равен MS,E = M0m0 (где m0

- количество состояний отдельного узла), а сами базисные состояния образуются

произведением состояний исходных кластеров и состояний отдельного узла, т.е.

{|MS,E〉} = {|M0〉|m0〉}. Важно заметить, что добавление узлов именно в центр

снимает ряд проблем, связанных с конечными размерами, поскольку положе-

ние узлов всей системы (суперкластер S+E) относительно ближайшей границы

остается неизменным.

3. Строится суперкластер (S + E) размером 2N0 + 2 с числом базисных состояний

MSME. Путем диагонализации разряженной матрицы суперкластера методом

Ланцоша [405] находится его основное состояние, |ψ〉.

4. Формируется редуцированная матрица плотности кластера S, ρ̂S = TrE|ψ〉〈ψ|,

в которой взят парциальный след относительно состояний блока окружения (E)

[78,406],

〈i|ρ̂S|i′〉 =

ME∑
j=1

ψijψ
∗
i′j, i, i′ = 1, ...,MS. (5.1)

Собственные состояния данной матрицы плотности, |wi〉, упорядочиваются по

убыванию ее собственных значений (весов), wi. Для кластера S составляется но-

вый базис меньшего размера из M0 состояний |wi〉, имеющих наибольшие веса

wi [407]. Соответствующие вектор-столбцы формируют прямоугольную матрицу

проекционного оператора T̂S размерностиMS×M0. Такие же действия осуществ-

ляются и для блока E.

5. Производится операция отсечения (DMRG truncation), итогом которой являются

новые матрицы гамильтонианов кластеров L и R, т.е. ĤL,R = T̂+
S,EĤS,ET̂S,E. Тем

же путем модифицируются операторы, действующие в пространстве состояний

блоков S и E. В дальнейшем весь алгоритм повторяется, начиная с пункта 2,

пока не будет достигнута необходимая длина цепочки. При этом на каждом витке
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накапливается ошибка отсечения

err = 1−
N0∑
i=1

wi. (5.2)

Таким образом, быстрое убывание собственных значений редуцированных мат-

риц плотности ρ̂S,E является крайне важным критерием эффективности метода

DMRG.

Существенно, что описанная процедура не в полной мере позволяет учесть гра-

ничные эффекты. В частности, корреляционная длина цепочки может превышать ее

размер на первых итерациях iDMRG (т.е., например, могут не учитываться примеси и

влияние беспорядка, возникающие при наращивании системы). В результате наборы

базисных состояний для маленькой системы и для проволоки окончательного размера

могут существенно отличаться.

блок L блок R

восстановление
наращивание

блока R

..
.

окончание
iDMRG

мин. размер
блока L

восстановление
наращивание

блока L

Рис. 5.2: Схема метода DMRG для конечной системы.

Чтобы избежать этих проблем, выполняется алгоритм DMRG для конечной си-

стемы (finite-system DMRG - fDMRG), который состоит из последовательности свипов

(от англ. to sweep - мести, подметать). Отдельный свип схематически изображен на

рисунке 5.2. Его можно разбить на несколько этапов:
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1. Применение метода iDMRG прекращается при достижении заданной длинны це-

почки.

2. В дальнейшем происходит наращивание одного из блоков, например, блока R. В

свою очередь, блок L постепенно сокращается в размерах, как это показано на

рис. 5.2. При этом редуцирование базисных состояний, следуя алгоритму iDMRG,

осуществляется только для блока R, а матрицы гамильтониана и операторов бло-

ка L на каждом шаге берутся из памяти компьютера, куда они предварительно

сохраняются при выполнении процедуры iDMRG.

3. Когда блок L достигает минимального размера, с которого начиналось выпол-

нение алгоритма iDMRG, направление наращивания меняется на противополож-

ное: блок L увеличивается за счет сокращения в размерах блока R. Заметим, что

на каждом шаге наращивания гамильтониан и операторы соответствующего бло-

ка также заносятся в память для последующего использования при выполнении

алгоритма в обратном направлении.

При достижении определенной точности процедура fDMRG останавливается. По-

сле чего вычисляется энергия и волновая функция основного состояния (|ψ〉). Анало-

гичным образом вычисляются и характеристики ряда низкоэнергетических возбужде-

ний. Кроме того, могут быть получены средние значения различных операторов,

〈Âi〉 = Tri

[
ρ̂iÂi

]
, i = S,E (5.3)

где Âi - оператор, действующий в пространстве состояний i-го блока.
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5.3 Влияние зарядовых корреляций на топологиче-

скую сверхпроводимость в проволоке класса BDI

в модели Шубина-Вонсовского

5.3.1 Гамильтониан системы и диаграмма топологических фаз

в отсутствие кулоновских взаимодействий

Рассмотрим модель одномерной квантовой проволоки со спин-орбитальной связью

Рашбы во внешнем магнитном поле [22,23]. Предполагается, что в структуре реализу-

ется как одноузельное, так и межузельное спин-синглетное спаривание за счет эффек-

та близости с объемным сверхпроводником. Основная цель исследований, представ-

ленных ниже - проанализировать эффекты электрон-электронных взаимодействий, а

именно: локального хаббардовского отталкивания и кулоновского взаимодействия в

пределах первой координационной сферы, - на топологическую сверхпроводимость и

майорановские связанные состояния (МСС). Гамильтониан описанной системы в при-

ближении сильной связи имеет вид:

H =
∑
fσ

ξσa
†
fσafσ −

t

2

∑
fσ

(
a†fσaf+1σ + a†f+1σafσ

)
− α

2

∑
fσ

ησ

(
a†fσaf+1σ̄ + a†f+1σ̄afσ

)
+

+
∑
f

[
∆af↑af↓ + ∆1 (af↑af+1↓ + af+1↑af↓) + h.c.

]
+ U

∑
f

nf↑nf↓ + V
∑
f

nfnf+1, (5.4)

где ξσ = ξ − ησh, ξ = ε0 − µ; ε0 - одноузельная энергия, µ - химический потенциал, h -

энергия зеемановского расщепления; η↑(↓) = ±1; параметры t и α описывают перескоки

и спин-орбитальное взаимодействие Рашбы, соответственно; ∆, ∆1 - параметры одно- и

межузельного сверхпроводящего спаривания, соответственно (которые в дальнейшем

предполагаются действительными); U - интенсивность хаббардовского отталкивания;

V - параметр, характеризующий межузельное электрон-электронное взаимодействие.

Впоследствии будем измерять все энергетические переменные в единицах t, и t = 1. В

обшем случае, t−U−V -гамильтониан (5.4) представляет собой разновидность модели

Шубина-Вонсовского [408, 409], которая дополнительно включает спин-орбитальную
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связь Рашбы и расширенную s-волновую сверхпроводимость.

Гамильтониан (5.4) при U = V = 0 и ∆ = 0 был изучен в работе [366]. В частно-

сти, было показано, что в строго одномерной системе наряду с электронно-дырочной

симметрией имеет место дополнительная, подобная симметрии инверсии времени. В

результате такой гамильтониан относится к классу BDI. Это подразумевает более бо-

гатую картину топологических фаз по сравнению с популярной СП, относящейся к

симметрийному классу D [241,242]. В частности, в BDI-проволоке помимо возникнове-

ния одиночного МСС или, другими словами, реализации на противоположных концах

по одной ММ (далее ОМС - одиночное майорановское состояние), возможно образова-

ние двух МСС или двух ММ на каждом конце (далее ДМС - двойное майорановское

состояние). Подчеркнем, что, поскольку последующие вычисления включают случаи

h = 0 и h 6= 0, аббревиатура ДМС означает как крамерсовские пары ММ [360,361,410],

так и невырожденный по энергии мод случай, соответственно.

Отмеченные особенности сохраняются при ненулевой интенсивности одноузельно-

го сверхпроводящего спаривания, ∆ 6= 0, и U = V = 0. Чтобы показать это, обобщим

некоторые аналитические результаты, полученные в работе [366]. Накладывая пери-

одические граничные условия, гамильтониан (5.4) в k-пространстве в представлении

Боголюбова-де-Женна (БдЖ) приобретает следующий вид:

Ĥ(k) =

 Â (k) B̂ (k)

B̂+(−k) −ÂT (−k)

 , (5.5)

где Â(k) = ξkσ̂0 + hσ̂z + αkσ̂y, B̂(k) = i∆kσ̂y, ξk = −t cos k − µ, αk = α sin k, ∆k =

∆ + 2∆1 cos k; σ̂0 - единичная матрица размерности 2 × 2; σ̂x,y,z - матрицы Паули,

действующие в спиновом подпространстве. Далее, в результате унитарного преобра-

зования, Ĥ(k)→ ˜̂
H(k) = ÛSĤ(k)Û+

S , где ÛS = (σ̂0 ⊗ σ̂x − iσ̂y ⊗ σ̂x) /
√

2, имеем

˜̂
H(k) =

 0 Q̂(k)

Q̂T (−k) 0

 , Q̂(k) = ξkσ̂0 − hσ̂z − (αk + i∆k) σ̂y. (5.6)

Определим топологический инвариант (winding number) как

NBDI =
−i
π

∫ k=π

k=0

dz(k)

z(k)
; z(k) =

det Q̂(k)

| det Q̂(k)|
. (5.7)
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Рис. 5.3: Диаграмма топологических фаз сверхпроводящей проволоки класса BDI. Тополо-

гический инвариант NBDI как функция химического потенциала и зеемановской энергии при

∆ = −0.5 (a) и ∆ = −0.3 (b). Другие параметры: ∆1 = 0.2, α = 1.5. Числа на диаграмме

являются значениями NBDI . Штриховая линия соответствует магнитополевым зависимостям

на рис. 5.12.

Топологические фазовые диаграммы (карты топологических фаз), представля-

ющие зависимость инварианта NBDI от химического потенциала µ и зеемановской

энергии h, показаны на рисунке 5.3. Каждая область, расположенная между двумя

граничными линиями, характеризуется индивидуальным значением топологического

индекса, указанного на диаграмме, NBDI = 0, ±1, ±2. Параметрическая область, где

NBDI = 0 (NBDI 6= 0), соответствует топологически тривиальной (нетривиальной) фа-

зе. В случае нетривиальной топологии абсолютное значение NBDI указывает число

майорановских связанных состояний в открытой СП. Соотношения между парамет-

рами системы, являющиеся уравнениями граничных линий (см. сплошные линии на

рис. 5.3), могут быть получены из условия наличия бесщелевых возбуждений в объ-

емном энергетическом спектре. Уравнения этих кривых при |∆| < 2|∆1| (см. рис. 5.3b)

имеют вид:

h2
1 = (t+ µ)2 + (∆ + 2∆1)2,

h2
2 = (t− µ)2 + (∆− 2∆1)2, (5.8)

h2
3 = Re

[(
µ− ∆̃

)2

− α2 sin2 φ

]
.

где ∆̃ = ∆/2∆1, φ = arccos(∆̃). Тогда, NBDI приобретает ненулевые значения, если
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выполняются следующие условия:

NBDI = sgn(∆1) при |h2 (1)|, |h3| < |h| < |h1 (2)|;

NBDI = −sgn(∆1) при |h2 (1)| < |h| < |h1 (2)|, |h3|; (5.9)

NBDI = 2 · sgn(∆1) при |h3| < |h| < |h1|, |h2|.

Таким образом, в силу того, что имеет место универсальное соответствие между свой-

ствами объемной системы (т.е. топологическим инвариантом) и краевыми состояниями

в системе с открытими граничными условиями (т.н. bulk-boundary correspondence), то

при |∆| < 2|∆1| реализуются ДМС (см. рис. 5.3b).

Если |∆| ≥ 2|∆1|, то топологические фазовые переходы определяются только вы-

ражениями h2
1(2) = (t ± µ)2 + (∆ ± 2∆1)2. В этом случае топологический инвариант

равен NBDI = −sgn(∆) при |h1| < |h| < |h2| или NBDI = sgn(∆) при |h2| < |h| < |h1|.

В переменных µ и h возникают две области параболической формы, изображенные на

рис. 5.3a. Для простоты будем называть их "левая парабола" и "правая парабола".

Здесь необходимо отметить два аспекта. Во-первых, как следует из анализа [366],

BDI класс симметрии реализуется только для строго одномерной системы. Если учи-

тывать несколько электронных подзон, то система попадает в класс D. Во-вторых,

условие |∆| < 2|∆1| для реализации ДМС эквивалентно наличию нодальных точек

сверхпроводящего параметра порядка ∆k. Это неравенство нарушается во взаимодей-

ствующей системе. В следующем пункте мы покажем, что подобные одночастичные

возбуждения возникают даже при |∆| > 2|∆1|, если U, V 6= 0.

Основным подходом, используемым далее для исследования топологических фаз

в одномерной системе при наличии электронных корреляций, является метод DMRG.

Этот инструмент весьма эффективен для исследования свойств низкоэнергетических

многочастичных состояний одно- и квазиодномерных систем с учетом взаимодействий

[401]. Процедура DMRG будет использоваться для изучения как исходного гамиль-

тониана (5.4), так и эффективной модели в сильно коррелированном режиме. В по-

следнем случае применение атомного представления позволяет увеличить скорость и

точность расчетов DMRG.

Как для исходной, так и для эффективной моделей многочастичное гильбертово
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пространство было разделено на сектора с четным и нечетным числом фермионов. В

каждом секторе были рассчитаны квантовые состояния |Ψev(od)
1,2 〉 и соответствующие

энергии E
ev(od)
1,2 . Кроме того, знание многочастичной матрицы плотности позволяет

исследовать поведение различных равновесных средних.

Для СП конечного размера индекс NBDI может только приблизительно описать

условия существования МСС. Удобный подход для анализа этих квазичастичных воз-

буждений в структуре конечной длины основан на расчете майорановской поляриза-

ции (МП). Эта величина была введена ранее в работах [337,338] как мера майоранов-

ского пространственного распределения одночастичной волновой функции. Мы будем

рассматривать прямое обобщение МП для многочастичных состояний. Тогда эта ха-

рактеристика определяется как

MPj =

∑
fσ

′ (w2
jfσ − z2

jfσ

)
∑
fσ

′
(
w2
jfσ + z2

jfσ

) , j = 1, 2, (5.10)

wjfσ = 〈Ψj|
(
afσ + a+

fσ

)
|Ψ0〉, zjfσ = 〈Ψj|

(
afσ − a+

fσ

)
|Ψ0〉, (5.11)

где |Ψ0〉 = |Ψev/od
1 〉 - кет-вектор основного состояния в четном/нечетном секторе; |Ψj〉 =

|Ψod/ev
j 〉 - кет-вектора первого (j = 1) и второго (j = 2) возбужденных многочастич-

ных состояний из дуального сектора гильбертова пространства. Апостроф указывает

на то, что суммирование по f выполняется для половины узлов СП. Видно, что зна-

чение MPj определяет перекрытие пространственных распределений коэффициентов

майорановского типа, wjfσ и zjfσ.

В отсутствие кулоновских взаимодействий (U = V = 0) определение (5.10) совпа-

дает с определением, введенным в работах [337, 338]. Как мы упоминали выше, MPj

лишь частично согласуется с NBDI в СП конечной длины. Однако, четкое соответ-

ствие получается, когда число узлов N → ∞: MPj → 0 для объемного возбуждения,

и MPj → 1 в случае МСС. Поэтому предполагается, что если N → ∞, то появля-

ются ОМС с MP = MP1 + MP2 = 1 в топологических фазах, характеризующихся

NBDI = ±1. ДМС реализуются при MP = MP1 + MP2 = 2 в фазе с NBDI = 2. На-

конец, если MP = 0, то имеет место топологически тривиальная фаза, где NBDI = 0.

В проволоке с конечной величиной N пространственное распределение конкретного
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возбуждения меняется непрерывно от объемного к краевому, особенно в окрестности

границ между разными топологическими фазами. Следовательно, MP также плавно

изменяется от 0 до 1. Для простоты мы будем предполагать, что ММ образуются, если

MPj > 0.8.

Для взаимодействующих систем топологическая классификация может быть вы-

полнена путем анализа спектра квантовой запутанности редуцированной матрицы

плотности, H = − lnTrN/2ρ, где ρ - матрица плотности суперкластера [375, 391, 397].

Для рассматриваемой системы вырождение спектра запутанности, d = d [H], может

быть одно-, двух- и четырехкратным. В пределе N →∞ соответствие между MP и d

выглядит следующим образом: MP = 0↔ d = 1; MP = 1↔ d = 2; MP = 2↔ d = 4.

Эти соотношения актуальны и в сильно коррелированном режиме. Как и прежде,MP

не имеет топологического происхождения. Тем не менее, это позволяет идентифициро-

вать ММ, а также их гибридизацию, учитывая тем самым краевые эффекты. Границы

топологических фаз, полученные с использованием инварианта d и зависимости MP

от длины проволоки при наличии кулоновских взаимодействий, будут представлены в

разделе 5.4.3.

Второй подход, используемый в настоящей главе - это обобщенное приближение

среднего поля. Технически он основан на преобразовании Боголюбова с введением

четырехфермионных операторов и последующей перенормировкой uv-коэффициентов

[411,412]. При таком подходе уравнения для этих коэффициентов преобразования ста-

новятся нелинейными, поскольку эффективная квадратичная форма гамильтониана

зависит от параметров преобразования. Этот подход был использован для изучения

СП класса D в статьях [333, 334]. Сравнение данного среднеполевого описания с ре-

зультатами точной диагонализации (DMRG) для коротких (длинных) СП класса BDI

показывает качественное согласие при U . 1, V . 0.5 и значительные различия в

сильно коррелированном режиме. В обобщенном приближении среднего поля гамиль-
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тониан СП (5.4) в представлении БдЖ имеет вид:

H =
1

2
·C+ ·H ·C, (5.12)

H =


A↑↑ A↑↓ B↑↑ B↑↓

A+
↑↓ A↓↓ −BT

↑↓ B↓↓

−B∗↑↑ −B∗↑↓ −A∗↑↑ −A∗↑↓
B+
↑↓ −B∗↓↓ −AT↑↓ −A∗↓↓

 , (5.13)

где C+ =
(
a+
↑ , a

+
↓ , a

T
↑ , a

T
↓
)
, aσ = (a1σ, . . . , aNσ)T . Матрицы Aσ,σ′ , Bσ,σ′ содержат следую-

щие ненулевые элементы (Aσσ = A+
σσ, Bσσ = −BT

σσ):

(Aσσ)f,f = −µ− σh+ U〈a+
fσ̄afσ̄〉+ V

(∑
σ′

〈a+
f−1,σ′af−1,σ′〉+ 〈a+

f+1,σ′af+1,σ′〉

)
,

(Aσσ)f+1,f = − t
2
− V 〈a+

fσaf+1,σ〉, (A↑↓)f,f = −U〈a+
f↓af↑〉,

(A↑↓)f,f+1 = −α
2
− V 〈a+

f+1↓af↑〉, (A↑↓)f+1,f =
α

2
− V 〈a+

f↓af+1↑〉, (5.14)

(Bσσ)f+1,f = −V 〈af+1σafσ〉, (B↑↓)f,f = −∆∗ + U〈af↓af↑〉,

(B↑↓)f,f+1 = −∆1 + V 〈af+1↓af↑〉, (B↑↓)f+1,f = −∆1 − V 〈af+1↑af↓〉.

Из выражений (5.14) следует, что кулоновские взаимодействия U, V приводят как к

ренормировкам уже имеющихся элементов, так и к появлению новых.

Собственные вектора Yj =
(
uj↑,uj↓,v

∗
j↑,v

∗
j↓
)T БдЖ гамильтониана (5.13) пред-

ставляют собой электрон- и дырочноподобные волновые функции состояний с энерги-

ями εj. Средние в выражениях (5.14) нелинейно связаны с искомыми коэффициентами

преобразования Боголюбова,

〈a+
fσaf ′σ′〉 =

2N∑
j=1

[
ujfσu

∗
jf ′σ′f

(εj
T

)
+ vjfσv

∗
jf ′σ′

(
1− f

(εj
T

)) ]
, (5.15)

〈a+
fσa

+
f ′σ′〉 =

2N∑
j=1

[
ujfσvjf ′σ′f

(εj
T

)
+ vjfσujf ′σ′

(
1− f

(εj
T

)) ]
,

где f(x) - функция распределения Ферми-Дирака. Анализ МП в среднеполевом при-

ближении можно выполнить, используя соотношения между операторами боголюбов-

ских возбуждений и самосопряженными операторами Майорана, γAfσ = 1
2

(
afσ + a+

fσ

)
,
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γBfσ = i
2

(
afσ − a+

fσ

)
,

αj =
1

2

N∑
f=1;σ

(wjfσγAfσ + zjfσγBfσ) . (5.16)

Для последующего численного моделирования зафиксируем некоторые парамет-

ры BDI-нанопроволоки: N = 100, ε0 = 0, ∆ = −0.5, ∆1 = 0.2, α = 1.5. Для исходной

(эффективной) модели число удерживаемых базисных состояний равно 64 (27). В ре-

зультате ошибка отсечения процедуры DMRG определяется неравенством err ≤ 10−5.

5.3.2 Особенности майорановских возбуждений в проволоке с

учетом хаббардовского отталкивания

Перейдем к численным результатам, полученным методом tUV-DMRG (алгоритм

DMRG для t− U − V -модели), для анализа влияния одноузельного кулоновского вза-

имодействия на топологические фазы в СП класса BDI (5.4). Как отмечалось выше,

процедура DMRG уже использовался ранее для изучения этой проблемы в СП клас-

са D [397]. В частности, рассматривая левую параболу, внутри которой реализуются

ОМС при малых U , было показано, что с ростом U ее правая граница смещается впра-

во, а минимум сдвигается вправо и вниз. Левая граница остается примерно на том же

месте из-за низкой концентрации электронов при больших отрицательных µ. Другими

словами, нетривиальная фаза возникает при более низких магнитных полях и более

высоких значениях химического потенциала по сравнению со случаем U = 0. Это по-

ведение может быть качественно объяснено эффективным усилением зеемановского

расщепления и подавлением одноузельного сверхпроводящего спаривания. Такие осо-

бенности отчетливо проявляются уже в рамках обобщенного приближения среднего

поля (см. выражения для (Aσσ)f,f и (B↑↓)f,f в (5.14)). Кроме того, между областями

с ОМС появляется разрыв, где фаза является топологически тривиальной. Наконец,

начиная с режима промежуточных электронных корреляций U > 2, левая и правая

параболы располагаются в нижней и верхней хаббардовских подзонах, соответственно.

Аналогичные эффекты возникают в СП класса BDI. Однако, согласно соотноше-

ниям (5.8), (5.9), если ∆, ∆1 6= 0, то фазовая диаграмма становится асимметричной
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(при U = 0 в системе класса D основания обеих парабол находятся на уровне h = ∆).

Следовательно, когда ∆ < 0, ∆1 > 0 и |∆| < 2|∆1|, область с ДМС в параметрическом

пространстве µ − h находится вокруг левой параболы. В свою очередь, его ширина

определяется величиной α.
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Рис. 5.4: Индуцирование двойных майорановских мод сильным хаббардовским отталкива-

нием. (a) Зависимость первых двух энергий возбуждения от химического потенциала. (b,c)

Зависимость среднего значения локального аномального коррелятора и майорановской по-

ляризации от U , соответственно. (d) Два графика в левом (правом) столбце представляют

пространственные распределения плотности вероятности первых двух возбуждений, PD1 и

PD2, при µ = 0.5, U = 3 (U = 7). Параметры: h = 0.1, V = 0.

Из обсуждавшихся выше результатов видно, что управление соотношением между

∆ и ∆1 приводит к различным диаграммам топологических фаз. В частности, ДМС ис-

чезают при увеличении ∆. Напротив, одноузельное кулоновское взаимодействие долж-
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но подавлять этот тип сверхпроводящего спаривания. Следовательно, можно ожидать

восстановление фазы с ДМС даже при |∆| > 2|∆1|. Это предположение подтвержда-

ется численными расчетами. На рисунке 5.4a этот эффект проявляется в зависимости

двух наименьших энергий возбуждения, E1,2, от химического потенциала в слабом

магнитном поле, h = 0.1. Когда U = 0 и µ ≈ −1, система находится в параметриче-

ской области дна левой параболы и близка к топологическому фазовому переходу (см.

рис. 5.3a). Это подтверждается данными на рис. 5.4a, где энергии E1,2 расщепляются

при µ ≈ −1, однако E1 все еще отлична от нуля (см. кривые с синими и красными

кружками-маркерами). Когда U увеличивается, топологические фазы с ОМС могут

реализовываться при более слабых магнитных полях, как обсуждалось выше. В ре-

зультате E1 ≈ 0 и E2 6= 0 при µ ≈ −0.5 — 0.2 для U = 3 (см. синие и красные кривые с

крестиками-маркерами). Кроме того, фаза с ДМС появляется слева и справа от этой

области, где и E1, и E2 приблизительно равны нулю, несмотря на то, что формально

|∆| > 2|∆1|.

Индуцирование ДМС при сильном U и |∆| > 2|∆1| может быть качественно объ-

яснено значительным подавлением эффективного спаривания на узле, что отчетливо

видно по поведению соответствующего среднего аномального коррелятора,
〈
a+
↑ a

+
↓
〉

=∑
f

〈
a+
f↑a

+
f↓
〉
/N . Его зависимость от U показана на рис. 5.4b, из которой следует двух-

кратное уменьшение абсолютного значения
〈
a+
↑ a

+
↓
〉
уже при U = 2.

Краевой характер обоих возбуждений в левой и правой ДМС-областях на рис.

5.4a подтверждается значениями MP , равными 1 для µ = −1 и µ = 0.5 (см. кри-

вые в точке U = 3 на рис. 5.4c). Важно отметить, что эти состояния локализованы на

концах СП (MPi & 0.9) только при U & 1, где среднеполевой подход становится непри-

менимым [333, 397]. Примечательно, что ДМС в левой области выживают даже при

высокой интенсивности хаббардовского отталкивания. Напротив, правые ДМС пре-

вращаются в ОМС, когда MP2 значительно отклоняется от 1 при U > 5 (см. красную

сплошную кривую на рис. 5.4c), что можно объяснить продолжающимся движением

области с ОМС вправо на фазовой диаграмме. Одновременно с этим между хаббар-

довскими подзонами увеличивается щель при половинном заполнении, которая посте-

пенно "обрезает" область правых ДМС вблизи µ = 1.5. Отметим, что индуцирование
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ДМС за счет многочастичных взаимодействий также анализировалось для квазиод-

номерной СП класса DIII с помощью DMRG и СП класса BDI на основе приближения

Хартри-Фока [370].

Чтобы нагляднее показать переход от фазы с ДМС к фазе с ОМС, а также проде-

монстрировать прямую связь между МП и плотностью вероятности возбуждений, PDj

(j = 1, 2), обратимся к графикам на рис. 5.4d, где представлены зависимости PDj (f)

(где f - номер узла). В общем случае PDj (f) можно выразить через коэффициенты

Боголюбова следующим образом:

PDj (f) =
∑
σ

(
| ujfσ |2 + | vjfσ |2

)
, (5.17)

где ujfσ = (wjfσ + zjfσ) /2, vjfσ = (wjfσ − zjfσ) /2. В свою очередь, майорановские

коэффициенты wjfσ, zjfσ определяются формулами (5.11). Левый столбец на рис.

5.4d соответствует случаю µ = 0.5, U = 3. В этом случае имеется два МСС (см.

верхнюю синюю и нижнюю красную зависимости). Правый столбец описывает точку

µ = 0.5, U = 7, где второе состояние становится объемным (см. нижнее распределение,

изображенное красным цветом).

Так как при h 6= 0 крамерсовское вырождение отсутствует, то второе состояние

в ДМС сильнее подвержено влиянию возрастающего одноузельного отталкивания U ,

приводящего к уменьшению щели в спектре возбуждений открытой СП. Следователь-

но, ожидается, что при достаточно высоких магнитных полях ДМС могут быть пре-

образованы в ОМС. Описанная картина показана на рисунке 5.5. При U = 3 синие и

красные кривые с кружками-маркерами отвечают зависимостям E1 (h) и E2 (h), соот-

ветственно. При h ≈ 0.6 возникает топологический фазовый переход. Фаза с двумя

(одним) МСС реализуется слева (справа) от этой точки. Если интенсивность отталки-

вания на узле возрастает до U = 10, то фаза с ОМС при h & 0.6 полностью подавляется

(см. синие и красные кривые с крестиками-маркерами). В то же время, в диапазоне

магнитных полей 0.55 . h . 0.6 ДМС преобразуется в ОМС, что также подтвержда-

ется расчетами величины MP (см. вставку на рис. 5.5).

Определение МП (5.10) характеризует перекрытие волновых функций майоранов-

ских одночастичных возбуждений и не дает информации о вкладе таких состояний в
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Рис. 5.5: Изменение количества майорановских мод при различных интенсивностях одно-

узельного кулоновского взаимодействия. Зависимость первых двух энергий возбуждения от

магнитного поля при U = 3 (кружки) и U = 10 (крестики). На вставке: MP1,2 как функция

h при U = 10. Параметры: µ = −1.4, V = 0.

общую структуру переходов между вырожденными многочастичными состояниями из

секторов с разной четностью. Последнее можно оценить по норме j-го возбуждения,

normj. Если она стремится к 1, то МСС образует четко определенное квазичастич-

ное возбуждение, которое подходит для целей квантовых вычислений. В противном

случае, когда normj < 1, роль квазичастичной диссипации возрастает.

Чтобы глубже понять влияние сильного одноузельного кулоновского взаимодей-

ствия на возбуждения майорановского типа, рассмотрим поведение их норм, normj =∑
f

PDj (f). Случаи слабых и сильных магнитных полей изображены на рисунках 5.6a

и 5.6b, соответственно. Как было упомянуто выше, ДМС реализуются при h = 0.1,

µ = −1 и U ≥ 1. В свою очередь, их нормы резко уменьшаются при увеличении U

(см. красные и синие сплошные кривые на рис. 5.6a), что указывает на необходимость
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Рис. 5.6: Влияние хаббардовского отталкивания и средних спин-зависящих концентраций на

норму майорановских одночастичных возбуждений при слабом (а) и сильном (b) магнитных

полях, h = 0.1 и h = 1, соответственно; µ = −1. Остальные параметры такие же, как и на

рис. 5.4.

учитывать слагаемые с тремя и более фермиевскими операторами вторичного кван-

тования для правильного описания майорановских возбуждений [397]. Также следует

отметить, что небольшое превышение 1 обеими нормами связано с недостаточным ко-

личеством используемых базисных состояний M0 при выполнении процедуры DMRG.

Очевидно, что существенным фактором, влияющим на нормы при больших U , явля-

ются средние спин-зависимые электронные концентрации, nσ =
∑
f

〈
a+
fσafσ

〉
/N . За-

висимость этих величин от параметра U также показана на рис. 5.6a (см. красную и

синюю кривые с кружками-маркерами). Видно, что нормы значительно уменьшаются,

поскольку n↑ и n↓ являются соизмеримыми величинами.

Влияние локальных зарядовых корреляций на майорановские возбуждения ста-

новится значительно слабее в сильных магнитных полях. Соответствующий случай

изображен на рис. 5.6b. Для выбранных параметров, h = 1 и µ = −1 реализуются

ОМС. В этой ситуации СП находится в спин-поляризованном режиме, т.к. разница

между n↑ и n↓ становится значительной (см. красную и синюю кривые с кружками-

маркерами). По мере возрастания U средняя концентрация неосновных носителей, n↓

уменьшается быстрее, чем средняя концентрация основных носителей, n↑, что приво-

дит к n↑/n↓ ≈ 10 при U = 9. В результате даже при больших значениях одноузельного
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отталкивания отклонение нормы составляет около 10% (см. синюю сплошную кривую).

Установленное соответствие между normj и nσ может быть полезно для эксперимен-

тального анализа свойств МСС в квантовых проволоках со взаимодействиями.

5.4 Фазы топологической сверхпроводимости в эф-

фективной модели проволоки класса BDI

5.4.1 Эффективный гамильтониан сверхпроводящей проволо-

ки класса BDI

При выполнении DMRG расчетов диагонализация больших разреженных матриц

выполняется по алгоритму Ланцоша. Его сходимость значительно ухудшается в сильно

коррелированном режиме, U > 3, что становится особенно заметным при U ∼ 10, V ∼

1. Причина этого - появление большого количества ненулевых матричных элементов.

Такой эффект качественно наблюдается уже в среднеполевом приближении (см. новые

элементы (A↑↓)f,f и (Bσσ)f+1,f в (5.14)) [333, 334]. Чтобы преодолеть это препятствие,

обратимся к рассмотрению эффективной модели на основе атомного представления.

Вторым преимуществом расширения процедуры DMRG на случай эффективного

сильно коррелированного гамильтониана является значительное увеличение скорости

вычислений. Это становится возможным, поскольку все состояния с двумя электрона-

ми на одном узле оказываются отынтегрированными теоретически с помощью техники

проекционных операторов. В результате алгоритм DMRG для получающейся модели

работает быстрее по сравнению с алгоритмом для гамильтониана (5.4), поскольку чис-

ло используемых собственных состояний уменьшается с 4N0 до 3N0 , где N0 - количество

узлов в кластере L. Кроме того, самый большой размер матриц при соответствующих

вычислениях уменьшается с 42(N0+1) до 32(N0+1).

Введем операторы Хаббарда

Xpq
f = |f, p〉〈f, q|, (5.18)
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где индексы p, q = 0; σ; 2 описывают квантовые состояния на узле f [125]. Используя

соотношение afσ = X0σ
f + ησX

σ̄2
f , гамильтониан (5.4) в атомном представлении прини-

мает форму

H = H0 +H1 +H2 +H ′ +HV . (5.19)

В формуле (5.19) первое слагаемое есть одноузельный гамильтониан,

H0 =
∑
fσ

ξσX
σσ
f +

∑
f

(2ξ + U)X22
f . (5.20)

Члены H1, H2 описывают процессы в нижней и верхней хаббардовских подзонах, со-

ответственно,

H1 = − t
2

∑
fσ

(
Xσ0
f X

0σ
f+1 +Xσ0

f+1X
0σ
f

)
− α

2

∑
fσ

ησ
(
Xσ0
f X

0σ̄
f+1 +X σ̄0

f+1X
0σ
f

)
+ (5.21)

+∆1

∑
f

(
X0↑
f X

0↓
f+1 +X0↑

f+1X
0↓
f

)
+ h.c.,

H2 = − t
2

∑
fσ

(
X2σ̄
f X

σ̄2
f+1 +X2σ̄

f+1X
σ̄2
f

)
− α

2

∑
fσ

ησ̄
(
X2σ̄
f X

σ2
f+1 +X2σ

f+1X
σ̄2
f

)
− (5.22)

−∆1

∑
f

(
X↓2f X

↑2
f+1 +X↓2f+1X

↑2
f

)
+ h.c.

Взаимодействие между подзонами описывается гамильтонианом H ′,

H ′ = − t
2

∑
fσ

ησ
(
Xσ0
f X

σ̄2
f+1 +X2σ̄

f X
0σ
f+1 +X2σ̄

f+1X
0σ
f +Xσ0

f+1X
σ̄2
f

)
−

− α

2

∑
fσ

(
−Xσ0

f X
σ2
f+1 +X2σ

f X
0σ
f+1 −X2σ

f+1X
0σ
f +Xσ0

f+1X
σ2
f

)
+ (5.23)

+

{
−∆

∑
f

X02
f + ∆1

∑
f

(
−X0↑

f X
↑2
f+1 −X

0↑
f+1X

↑2
f +X↓2f X

0↓
f+1 +X↓2f+1X

0↓
f

)}
+ {h.c.}

Последнее слагаемое в (5.19) характеризует межузельное кулоновское взаимодействие,

HV = V
∑
f

nfnf+1, (5.24)

где nf = X↑↑f +X↓↓f + 2X22
f .

Применим операторную форму теории возмущения [413], когда выполняется нера-

венство U � t, α, ∆, ∆1. Тогда оператор, который проецирует гамильтониан типа
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Шубина-Вонсовского (t − U − V -модель) (5.19) на подпространство, не содержащее

состояний с двумя электронами на узле, имеет вид:

P =
∏
f

(
X00
f +X↑↑f +X↓↓f

)
. (5.25)

Наличие переходов между хаббардовскими подзонами приводит к появлению ряда

взаимодействий с параметрами малости t/U , α/U , ∆/U , ∆1/U . Во втором порядке по

этим параметрам эффективный гамильтониан имеет следующий вид [22,23]:

Ht−Jα−V = PH0P +H1 −
1

2

(
PH ′ · (H0 −KH0K)−1 ·H ′P + h.c.

)
+HV ≈

≈
∑
fσ

ξσX
σσ
f −

∆2

U

∑
f

X00
f +H1 +Hint +HV , (5.26)

где K - оператор эрмитова сопряжения. Как видно, формула (5.26) не содержит трех-

центровых слагаемых, которыми мы будем пренебрегать при численных расчетах.

В итоговом выражении (5.26) слагаемое Hint, описывающее двухцентровые взаи-

модействия в нижней хаббардовской подзоне, записывается как

Hint =
t2

U

∑
fσ

(
SfSf+1 −

1

4
nfnf+1

)
− (5.27)

−α
2

U

∑
f

[
1

2

(
S+
f S

+
f+1 + S−f S

−
f+1

)
+ SzfS

z
f+1 +

1

4
nfnf+1

]
−

−tα
U

∑
fσ

[(
S+
f + S−f

)
Szf+1 − Szf

(
S+
f+1 + S−f+1

)]
−

−t∆
U

∑
f

(
X0↓
f X

0↑
f+1 −X

0↑
f X

0↓
f+1 + h.c.

)
− α∆

U

∑
fσ

(
X0σ
f X

0σ
f+1 + h.c.

)
.

Слагаемые в Hint пропорциональные t2/U характеризуют кинетическое антиферро-

магнитное обменное взаимодействие [414,415]. Слагаемые с множителем α2/U опреде-

ляют взаимодействие между электронами на соседних узлах с одинаковой проекцией

спинового момента, в результате которого оба электрона изменяют свои проекции на

противоположные. Для взаимодействий с параметром ∼ tα/U проекция спинового мо-

мента изменяется только у одного электрона из пары на соседних узлах. Cлагаемое с

параметром ∼ t∆/U описывает спин-синглетные сверхпроводящие спаривания элек-

тронов на ближайших узлах, что соответствует симметрии сверхпроводящего пара-

метра порядка в исходном гамильтониане (5.19). В сильно коррелированном режиме
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триплетные спаривания с амплитудой ∼ α∆/U появляются явным образом за счет

спин-орбитального взаимодействия.

Естественным образом получается, что слагаемые пропорциональные ∆ входят в

эффективный гамильтониан (5.26) только c отношением ∼ ∆/U и приобретают малые

значения. Таким образом, сверхпроводимость определяется синглетными по спину спа-

риваниями между ближайшими узлами, относящимися к расширенному s-типу сим-

метрии, с параметром ∆1 (см. слагаемое H1 (5.21)). В пределе U → ∞ гамильтониан

(5.26) сводится к t-модели,

Ht =
∑
fσ

ξσX
σσ
f +H1 +HV . (5.28)

Очевидно, что в этом пределе одноузельное сверхпроводящее спаривание полностью

подавляется.

Таким образом, использование эффективных t − Jα − V - и t-моделей позволяет

значительно ускорить численные расчеты в рамках tJV - и t-DMRG алгоритмов, со-

ответственно, при больших величинах хаббардовского отталкивания. В этих случаях

коэффициенты ωjfσ и zjfσ, необходимые для вычисления МП, определяются анало-

гично (5.11) с использованием операторов Хаббарда,

wjfσ = 〈Ψj|
(
X0σ
f +Xσ0

f

)
|Ψ0〉, zjfσ = 〈Ψj|

(
X0σ
f −Xσ0

f

)
|Ψ0〉, j = 1, 2. (5.29)

5.4.2 Сравнение результатов tUV - и tJV -DMRG процедур

Чтобы показать соответствие между результатами, получаемыми с помощью ме-

тода DMRG для исходной t − U − V -модели (tUV -DMRG) и tJV -DMRG, обратимся

к зависимостям энергий возбуждения E1,2 от химического потенциала, которые по-

казаны на рисунке 5.7. Заметим, что интенсивность одноузельного кулоновского вза-

имодействия выбрана достаточно высокой, U = 10, чтобы обеспечить достаточность

квадратичных членов ряда теории возмущения при построении эффективной модели

(5.26).

В отсутствие межузельных кулоновских корреляций поведение энергий возбужде-

ния на рис. 5.7a, полученных на основе алгоритма tUV -DMRG при U = 10 (см. синие
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Рис. 5.7: Сравнение результатов DMRG для исходной (t−U −V ) и эффективной (t−Jα−V )

моделей, изображенных сплошными и штриховыми кривыми, соответственно. Зависимости

двух первых энергий возбуждения от химического потенциала при U = 10, V = 0 (a) и

U = 10, V = 0.5 (b). На вставках: майорановские поляризации MP1 и MP2 как функции µ,

показанные синими и красными кривыми, соответственно. Параметры: h = 0.1.

и красные сплошные кривые), сохраняют особенности, найденные при U = 3 на рис.

5.4a. В частности, имеются левая и правая области с ДМС (где E1,2 ≈ 0), между ними

располагается область с ОМС (где E1 ≈ 0, E2 6= 0). Последняя реализуется при µ ≈ 0

— 1.2. Обе энергии резко возрастают при µ ≈ 1.5 вследствие возникновения мотт-

хаббардовской щели. Наличие ДМС и ОМС подтверждается зависимостью MP1,2 от

µ (см. синие и красные сплошные кривые на вставке к рис. 5.7a). Данные tJV -DMRG

демонстрируют качественно схожее поведение при низких значениях µ, µ < 0 (см.

синие и красные штриховые кривые на рис. 5.7a). Различия усиливаются при более

высоких концентрациях. Здесь расщепление E1 и E2 уменьшается и сопровождается

колебаниями энергий возбуждения. Следовательно, область с ОМС становится короче

по сравнению с результатами tUV -DMRG, что подтверждается значениямиMP1 < 0.8

при µ ≈ 0 — 1 (см. синюю штриховую кривую на вставке рис. 5.7а). Наконец, область

с ДМС в окрестности µ = 1.5 также уменьшается в размерах.

Из данных на рисунке 5.7b вытекает, что упомянутое частичное согласие меж-

ду данными tUV - и tJV -DMRG сохраняется с учетом межузельных корреляций, V .

В свою очередь, есть два эффекта, к которым приводят ненулевые значения V . Во-
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первых, потолок нижней хаббардовой подзоны смещается вправо по µ. Другими сло-

вами, межузельное отталкивание эффективно увеличивают энергию частицы на узле

(см. выражение для (Aσσ)f,f в (5.14)). Следовательно, нужно поднять уровень µ, чтобы

достичь той же величины концентрации по сравнению с ситуацией V = 0. Во-вторых,

ненулевое взаимодействие V уменьшает щель в спектре возбуждения намного силь-

нее, чем хаббардовское отталкивание U , хотя V � U [392]. В результате, tUV -DMRG

расчеты обнаруживают значительные осцилляции E1,2 и, как следствие, ОМС исче-

зает. Это подтверждается поведением MP1 при µ ≈ 0.25 — 1.5 (см. синюю сплошную

кривую на вставке рис. 5.7b). Тем не менее, ОМС выживают в диапазоне µ ≈ 1.5 —

2.25. Левая и правая области с ДМС приблизительно сохраняют свою ширину.

Расчеты на основе алгоритма tJV -DMRG свидетельствуют об уменьшении раз-

меров области с ОМС, а также области с ДМС, находящейся правее. Таким образом,

как уже было отмечено выше, различия между tUV - и tJV -DMRG при V 6= 0 также

усиливаются с ростом концентрации электронов. Наблюдаемые различия результатов

двух схем DMRG, как предполагается, связаны с пренебрежением трехцентровыми

слагаемыми в эффективном гамильтониане при реализации алгоритма tJV -DMRG,

поскольку влияние таких процессов усиливается именно при высоких электронных

плотностях.

5.4.3 Диаграмма топологических фаз сверхпроводящей прово-

локи в режиме сильных электронных корреляций

Поскольку алгоритм tJV -DMRG также дает и ОМС, и ДМС, перейдем к более

подробному анализу топологических фаз в t−Jα−V -модели. На рисунке 5.8 представ-

лены цветные картыMP1,2 (µ, h). Начиная с диаграммы NBDI , найденной в пределе от-

сутствия взаимодействия и показанной на рис. 5.8e, можно проследить модификацию

топологических фаз в нижней хаббардовской подзоне (левая парабола на рис. 5.8e), ко-

торая вызвана сильными электронными корреляциями. Если межузельные взаимодей-

ствия не учитываются, то правая граница параболы определяется мотт-хаббардовской
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Рис. 5.8: Зависимости MP1,2 от химического потенциала и энергии зеемановского расщеп-

ления при U = 10, V = 0 (a,b) и U = 10, V = 0.5 (c,d), вычисленные методом DMRG

для t− Jα − V -модели. Штриховые кривые изображают границы между разными топологи-

ческими фазами. Точками ’A’ - ’F’ отмечены параметры, для которых построены рисунки

5.9a-5.9c. (e,f) Диаграммы для проволоки в отсутствие зарядовых корреляций и в сильно

коррелированном режиме, соответственно. Карта (f) получена при U = 10, V = 0 на основе

зависимостей майорановских поляризации от длины системы.
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щелью при µ ≈ 1.5 (см. рис. 5.8a и 5.8b). Внутри параболы ОМС в значительной степе-

ни подавлены, сохраняясь только у ее правого края. Норма ОМС внутри этой области,

имеющей форму полосы на рис. 5.8a, близка к 1. С учетом вышеописанного сравнения

результатов tUV - и tJV -DMRG можно ожидать, что эта область должна быть суще-

ственно шире для t−U−V -модели. Ниже параболы реализуется топологическая фаза

с ДМС, где MP1,2 → 1. Заметим, что такое поведение аналогично ситуации, показан-

ной на рис. 5.3b, где, напротив, |∆| < 2|∆1|. Нормы ДМС, индуцированных сильными

одноузельными зарядовыми корреляциями, варьируются от 0.5 до 0.8.

Когда межузельные электрон-электронные взаимодействия включены и V � U ,

упомянутые эффекты сохраняются (см. рис. 5.8c и 5.8d). При этом парабола дополни-

тельно вытягивается вправо (ее правый край не показан целиком на рис. 5.8c и 5.8d), а

ее дно опускается ниже. Полоса с ОМС становится уже, а также уменьшается размер

области с ДМС под параболой.

Для нахождения границ между топологическими фазами, которые изображены

штриховыми кривыми на рис. 5.8, были проанализированы две характеристики: крат-

ность вырождения спектра запутанности, d, и зависимость МП от длины проволоки,

MP1,2 (N). Их поведение демонстрирует хорошее согласие друг с другом. Штриховые

кривые делят области с разными значениями d (для расчета d мы взяли N = 1400),

где MP1,2 (N) также ведут себя по-разному. Чтобы показать это, рассмотрим три па-

ры точек в (µ, h)-пространстве (см. рис. 5.8a). МП как функции длины системы для

каждой пары точек показаны на рисунках 5.9a-5.9c, соответственно. Видно, что точки

’A’, ’C’ и ’E’ находятся в тривиальной фазе с d = 1. В свою очередь, точки ’B’ и ’D’

находятся в топологически нетривиальной фазе с d = 4, где реализуются ДМС. На-

конец, точка ’F’ находится в другой топологически нетривиальной фазе с d = 2, где

возникают ОМС.

Таким образом, зависимости МП от длины структуры могут быть использова-

ны для приближенного получения фазовой диаграммы в случае бесконечно длинной

структуры. Как обсуждалось в параграфе 5.3.1, если N → ∞ и U = V = 0, то меж-

ду топологическим инвариантом NBDI и MP1 +MP2 существует четкое соответствие,

позволяющее непосредственно сравнивать фазовые диаграммы системы без взаимо-
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Рис. 5.9: Зависимость майорановских поляризаций двух возбуждений с наименьшей энергией

от длины проволоки. (a) MP1,2 (N) соответствуют точкам ’A’ (кружки) и ’B’ (крестики) на

рис. 5.8a; (b) MP1,2 (N) соответствуют точкам ’C’ (кружки) и ’D’ (крестики) на рис. 5.8a; (c)

MP1,2 (N) соответствуют точкам ’E’ (кружки) и ’F’ (крестики) на рис. 5.8a; (d) MP1,2 (N)

соответствуют белой точке на рис. 5.10.

действий и в ситуации сильных зарядовых корреляций. Эти случаи приведены на рис.

5.8e и 5.8f, соответственно. Здесь отчетливо видна значительная трансформация левой

параболы с ОМС внутри и индуцирование области с ДМС хаббардовским отталкива-

нием.

Далее полезно рассмотреть предел U → ∞. Карты MP1,2 в переменных µ и h,

рассчитанные при помощи алгоритма t-DMRG, показаны на рисунках 5.10a и 5.10b,

соответственно. Как упоминалось ранее, результаты не зависят от ∆, т.к. ∆/U → 0.

Можно видеть, что ОМС, выживавшие при высоком, но конечном U вблизи правой

границы параболы (эта область характеризуется сильной спиновой поляризацией элек-
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Рис. 5.10: Карты MP1 (µ, h) (a) и MP2 (µ, h) (b), полученные методом DMRG для t-модели

(N → ∞) при V = 0. В данном предельном случае границы между фазами отсутствуют,

поскольку d = 1 для всех h и µ, и реализуется только топологически тривиальная фаза.

Черными и белыми точками отмечены параметры, для которых на рис. 5.11a-5.11d построены

пространственные распределения модулей майорановских коэффициентов.

тронов), разрушаются при U →∞. В свою очередь, ДМС в параметрической области

под параболой также подавляются, посколькуMP2 значительно отклоняется от 1. Тем

не менее, одиночные краевые состояния сохраняются в этой области, как показано на

рис. 5.10a. Нормы таких состояний превышают значение 0.7 в широком диапазоне

параметров.

Обозначим параметры h = 0.4, µ = −1.5, соответствующие высокому значению

MP2, черной точкой на рис. 5.10. Для этих параметров пространственные распределе-

ния модулей майорановских коэффициентов первых двух возбуждений, |ωjfσ| и |zjfσ|

(j = 1, 2), показаны на рисунках 5.11a и 5.11b. Значения МП и нормы составляют

MP1 ≈ 0.82, MP2 ≈ 0.8 и norm1 ≈ 0.87, norm2 ≈ 0.52, соответственно. Для сравнения

те же пространственные распределения при h = 0.63, µ = −1.5 (см. белую точку на

рис. 5.10) представлены на рис. 5.11c и 5.11d. В этой ситуации значения МП и нормы

равны MP1 ≈ 0.94, MP2 ≈ 0.54 и norm1 ≈ 0.92, norm2 ≈ 0.47, соответственно.

Из рис. 5.11 следует, что второе возбуждение демонстрирует поведение, харак-

терное для объемного состояния (см. рис. 5.11b и 5.11d). Напротив, первое обладает

свойствами ОМС даже в пределе U →∞, т.к. хорошо видна локализация |ω1fσ| и |z1fσ|
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на противоположных краях проволоки (см. рис. 5.11a и 5.11c). Однако, зависимости

МП от длины системы показывают нестабильность наблюдаемых краевых состояний

при бесконечном хаббардовском отталкивании. Рисунок 5.9d показывает, что какMP1,

так и MP2 уменьшаются с ростом N . Эти данные подтверждаются расчетами кратно-

сти вырождения спектра запутанности, которые дают d = 1 для всех µ и h.
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Рис. 5.11: Пространственные распределения майорановских коэффициентов (ωjfσ, zjfσ) пер-

вого (a,с) и второго (b,d) возбуждений в t-модели. Верхние (нижние) графики соответствуют

черной (белой) точке на рис. 5.10.

Таким образом, можно наблюдать следующую модификацию фазовой диаграммы

для |∆| > 2|∆1|: 1) в случае отсутствия взаимодействия существуют топологически

тривиальная фаза и нетривиальные с ОМС (см. рис. 5.8e); 2) в сильно коррелиро-

ванном режиме могут реализовываться топологически нетривиальные фазы с ОМС,

ДМС, а также тривиальная фаза (см. рис. 5.8f); 3) в пределе бесконечного одноузель-

ного отталкивания проволока находится в топологически тривиальной фазе.

Важно подчеркнуть, что примененный для изучения тологических фаз в BDI-

проволоке метод DMRG по определению учитывает влияние различных флуктуаци-
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онных процессов. Чтобы ярче показать их ключевую роль в полученных выше ре-

зультатах, в работе [22] была построена фазовая диаграмма при аналитическом рас-

смотрении t-модели в приближении Хаббард-I. Показано, что в этом среднеполевом

подходе обе топологически нетривиальные фазы выживают, что полностью противо-

речит картам MP1,2 (µ, h), представленным на рис. 5.10, и зависимостям MP1,2 (N) на

рис. 5.9d.

5.5 Магнитокалорический эффект в сверхпроводящей

проволоке класса BDI с учетом кулоновского от-

талкивания

В завершении этой главы обсудим возможность экспериментального обнаружения то-

пологических фаз в сильно коррелированной системе (5.4) на основе анализа магни-

токалорической функции. Можно выделить несколько причин использования имено

этого инструмента. Во-первых, изучение особенностей поведения калорических функ-

ций как способ определения топологических фаз изучен недостаточно по сравнению

с популярным методом, базирующимся на исследовании транспортных свойств СП.

Во-вторых, последовательность калорических аномалий, указывающих на образова-

ние нетривиальной фазы в СП класса D, устойстива по отношению к слабым кулонов-

ским взаимодействиям, когда справедлив подход обобщенного среднего поля [333,334].

Калорические аномалии в этих структурах связаны с квантовыми фазовыми перехода-

ми [416,417]. Последние, в свою очередь, обусловлены гибридизацией волновых функ-

ций ММ, локализованных на противоположных концах СП. Из приведенных выше

числовых данных ясно видно, что сильные электронные корреляции в СП класса BDI

усиливают этот эффект из-за уменьшения щели в объемном спектре. Таким образом,

можно ожидать реализацию подобных особенностей и в нашей системе.

Магнитокалорический эффект определяется изменением температуры системы,
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T , при адиабатическом изменении магнитного поля,

MCE = − 1

T

(
∂T

∂h

)
S,µ

=

(
∂〈M̂〉/∂T
C(T )

)
µ,h

, M̂ =
N∑

f=1;σ

σa+
fσafσ, (5.30)

где S и C (T )- энтропия и удельная теплоемкость системы, соответственно. На основе

теории скейлинга было показано, что MCE должен расходиться в квантовых кри-

тических точках при низких температурах [416, 417]. В окрестности таких точек эта

величина имеет разные знаки. Последнее следует из определения (5.30), поскольку

∂〈M̂〉/∂T должна иметь противоположные знаки слева и справа от квантовой крити-

ческой точки. Ниже показано, что описанное поведение в СП класса BDI имеет место,

если изменяется либо основное, либо возбужденное состояние.

В случае невзаимодействующих или слабо взаимодействующих фермионов MCE

может быть выражен через u, v-коэффициенты Боголюбова [333,334],

∂〈M〉/∂T =
1

2T 2

2N∑
j=1

BjEjf(Ej) (1− f(Ej)) ;

C(T ) =
1

T 2

2N∑
j=1

E2
j f(Ej) (1− f(Ej)) ; (5.31)

где

Bj =
N∑

σ;f=1

ησ
(
|ujfσ|2 − |vjfσ|2

)
. (5.32)

В формулах (5.31) величина f (Ej) - фермиевская функция распределения.

Из (5.30) — (5.32) следует, что для одного краевого состояния с энергией в щели

E1 . T � Ej′ (j′ > 1) расходимости MCE возникают при E1 = 0. Такая ситуация

реализуется в СП класса D, когда наблюдаются осцилляции фермионной четности

основного состояния. Далее, рассмотрим случай, когда в щели имеется несколько воз-

буждений краевого типа, т.е. E1,2 . T � Ej′ (j′ > 2). Тогда аномалии MCE не

наблюдаются, если E1,2 6= 0. Другими словами, при изменении некоторого параметра

могут изменяться энергии возбужденных многочастичных состояний, но не основного

- его четность сохраняется.

Таким образом, имеет место следующая связь между поведением магнитокало-

рической функции и энергетическим спектром системы: знак MCE изменяется при
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квантовых переходах и эта функция расходится (остается конечной) в точках таких

переходов, если изменяется основное (возбужденное) состояние. Оба сценария могут

иметь место в СП класса BDI. В параметрической области, где появляются ОМС, на-

блюдается каскад переходов, сопровождаемый сменой фермионной четности основного

состояния. В топологически нетривиальной фазе с ДМС также реализуется множе-

ство квантовых переходов. Однако, основное состояние остается тем же, но возникает

многократная смена мест многочастичных состояний (по энергии), принадлежащих

дуальному сектору гильбертова пространства.

Рис. 5.12: Магнитополевые зависимости E1,2 (a) и MCE (b) при µ = −1.5. На вставках рис.

(a): на левом и правом графиках в большем разрешении представлены E1,2 в областях h, где

возникают двойная и одиночная майорановские моды, соответственно. Параметры: ∆ = −0.3,

∆1 = 0.2, α = 1.5, U = 0, V = 0, T = 10−3.

Описанные эффекты показаны на рисунке 5.12. График 5.12a включает в себя

магнитополевые зависимости энергий первых двух возбуждений E1,2 в отсутствие ку-

лоновских взаимодействий. На рис. 5.12b представлена аналогичная зависимость маг-

нитокалорического эффекта MCE, рассчитанного по формулам (5.30) — (5.32) при

U = V = 0. Эта величина меняет знак и периодически расходится в полях, где E1 → 0,

E2 6= 0. Напротив, расхождения исчезают в области с ДМС, и MCE колеблется с

конечной амплитудой. Таким образом, численные расчеты полностью подтверждают

сформулированное выше соответствие между поведением калорической функции и

энергетическим спектром.

Строго говоря, в сильно коррелированном режиме выражения (5.30) — (5.32)
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неприменимы. Для анализа магнитокалорической функции в такой ситуации необ-

ходимо применять метод DMRG для конечных температур, что выходит за рамки на-

стоящего исследования. Однако, качественная оценка калорических эффектов в низ-

котемпературном пределе (когда T много меньше величины щели в объемном спектре)

может быть дана на основе следующих термодинамических соотношений:

∂〈M̂〉/∂T = 〈M̂ ·H〉 − 〈M̂〉 · 〈H〉, C(T ) = 〈H2〉 − 〈H〉2. (5.33)

Рис. 5.13: Магнитополевые зависимости E1,2 при ∆ = −0.5, U = 10, µ = −0.75. На вставке:

MCE как функция h. Остальные параметры те же, что и на рис. 5.12.

Поскольку наличие ДМС приводит к четырехкратному вырождению спектра за-

путанности, d, равновесные средние могут быть рассчитаны с использованием первых

четырех многочастичных состояний (по два из четного и нечетного секторов),

〈M̂〉 = Tr
(
M̂ · ρ

)
, ρ =

(
1

Z̃

) ∑
j=1,2

∑
P=ev,od

e−E
P
j /T · |ΨP

j 〉〈ΨP
j |, (5.34)

Z̃ =
∑
j=1,2

∑
P=ev,od

e−E
P
j /T .

Данное приближенное решение подтверждает соответствие между поведением магни-

токалорической функции и спектром элементарных возбуждений, что показано на ри-

сунке 5.13. А именно, наблюдаются колебания MCE в топологически нетривиальной
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фазе с ДМС, h < 0.3, и ряд аномалий в области h > 0.3, где при U = 0 реализовывались

ОМС (см. вставку на рис. 5.13).

Как уже отмечалось, возникновение такой тривиальной фазы вызвано уменьше-

нием разности E1−E2 с ростом интенсивности электрон-электронных взаимодействий.

В результате пространственное распределение состояния с наименьшей энергией ста-

новится объемным. При этом E1 все еще периодически обращается в нуль (как и в

случае истинного ОМС). Таким образом, выявленные свойства сохраняются в режиме

сильных кулоновских корреляций. Отметим также, что измерения магнитокалориче-

ского эффекта могут быть дополнены анализом спиновой поляризации СП, которая

предоставляет информацию о норме майорановских возбуждений (см. рис. 5.6).

5.6 Резюме

Основные итоги главы 5 сводятся к следующему:

1. Методом ренорм-группы для матрицы плотности (DMRG) изучено влияние за-

рядовых корреляций на топологические фазы одномерной сверхпроводящей про-

волоки (СП) с расширенным s-типом спаривания. Проведено обобщение понятия

майорановской поляризации, позволившее изучить влияние зарядовых флуктуа-

ций на майорановские связанные состояния (МСС). Показано, что поведение МП

в широком диапазоне интенсивностей кулоновских взаимодействий согласуется с

вырождением спектра квантовой запутанности, имеющим топологическую при-

роду. Установлена эквивалентность майорановской поляризации и топологиче-

ского инварианта NBDI для предельного случая невзаимодействующей системы.

2. Установлено, что в режиме |∆| > 2|∆1| (∆ < 0, ∆1 > 0 - параметры одно- и

межузельного сверхпроводящего спаривания, соответственно) хаббардовское от-

талкивание индуцирует на краях проволоки двойные МСС (ДМС). Эффект объ-

ясняется подавлением одноузельного спаривания при возрастании одноузельных

корреляций. При сильном кулоновском отталкивании происходит превращение

ДМС в одиночные МСС (ОМС). В свою очередь, при сильных корреляциях ОМС

выживают в ситуации, когда СП является сильно спин-поляризованной.
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3. Метод DMRG был применен для анализа t − Jα − V -модели. Это позволило в

режиме сильных корреляций ускорить сходимость проводимых вычислений и по-

строить диаграмму топологических фаз, отражающую описанные в п.2 эффекты

индуцирования и подавления МСС. Показано, что межузельное кулоновское вза-

имодействие приводит к дополнительному уменьшению областей, где реализуют-

ся фазы с ОМС и ДМС. В пределе бесконечного хаббардовского отталкивания

топологические фазы разрушаются полностью.

4. На основе обнаруженных особенностей магнитокалорической функции предло-

жен метод детектирования ОМС и ДМС. Идентификация связана с тем, что в

фазе с ОМС знак магнитокалорической функции изменяется, что также сопро-

вождается возникновением сингулярности. В свою очередь, для фазы с ДМС

характерной является осциллирующее поведение магнитокалорического эффек-

та с конечной амплитудой. Установлено, что для фазы с ОМС сингулярности

имеют место в тех точках, где основное состояние СП меняет четность. Для фа-

зы с ДМС такой эффект отсутствует. Методом DMRG показано, что выявленные

особенности магнитокалорического эффекта могут сохраняться в сильно корре-

лированном режиме.



Заключение

Основные выводы, которые следуют из изложенных в диссертации результатов,

могут быть сформулированы следующим образом:

1. Предсказан спиновый эффект Фано при одноэлектронном неупругом транспор-

те через магнитные структуры атомного масштаба. Положение и ширина ре-

зонансов Фано определяются действительными и мнимыми частями собствен-

ных энергий эффективного гамильтониана, описывающего состояния устройства

(спиновая структура + электронные уровни), взаимодействующих с состояния-

ми континуума контактов. В случае димера обнаружены связанные состояния в

континууме. Показано, что в магнитном поле, когда время жизни этих состоя-

ний становится конечным, возникают новые резонансы Фано. Установлено, что

эффект имеет место только в том случае, когда обменное взаимодействие спинов

димера между собой и с транспортируемым электроном является гейзенбергов-

ским. В рамках подхода Ландауэра-Бюттикера показано, что спиновый эффект

Фано может служить механизмом аномально высокого магнитосопротивления

устройства со спиновым димером в качестве активного элемента.

2. Проведено развитие метода неравновесных функций Грина и диаграммной тех-

ники Келдыша в атомном представлении. В беспетлевом приближении для мас-

сового оператора построена теория квантового транспорта через многоуровне-

вые структуры атомного масштаба. Введена и вычислена спектральная функ-

ция устройства и получены общие выражения, описывающие электронный ток

для контактов, находящихся в нормальной фазе. Найдено выражение для ста-

ционарного джозефсоновского тока в случае сверхпроводящих контактов. При

учете процессов многократного рассеяния получена система квантовых кинети-
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ческих уравнений, позволяющих определять неравновесные числа заполнения со-

стояний устройства. Для одиночной анизотропной примеси и димера показано,

что высокое напряжение смещения могут индуцировать эффект отрицательной

дифференциальной проводимости, переключение между состояниями с разными

средними значениями проекции полного спина, диодный эффект, а также приво-

дить к разной заселенности триплетных состояний димера в нулевом магнитном

поле.

3. Изучено влияние кулоновского отталкивания на транспортные свойства систе-

мы из четырех квантовых точек. Зарядовые корреляции как внутри точек, так

и между ними учитывались в рамках метода уравнений движения для неравно-

весных функций Грина. В режиме линейного отклика предсказан эффект Фано,

обусловленный как одночастичными, так и многочастичными процессами. Это

приводит к тому, что в магнитном поле под действием электрического поля за-

твора в системе реализуется переключение между транспортными каналами с

противоположной спиновой поляризацией, близкой к 100%. Продемонстрирова-

но, что в неравновесном режиме расщепление и взаимодействие резонансов Фано

приводит к эффекту отрицательной дифференциальной проводимости.

4. Исследованы особенности интерференционных процессов в кольце Ааронова-Бома,

рукава которого соединены сверхпроводящей проволокой (мостиком) со спин-

орбитальной связью Рашбы. Обнаружено, что только в таких магнитных полях,

при которых мостик находится в топологически нетривиальной фазе, кондактанс

устройства содержит и резонансы Брейта-Вигнера, и Фано. Показано, что харак-

теристики резонансов Фано существенно зависят от того, реализуется в мостике

майорановское или андреевское состояние. Отмеченная зависимость продемон-

стрирована также для Т-образной геометрии транспорта.

5. Развита теория спин-поляризованного транспорта в сверхпроводящей проволо-

ке со спин-орбитальным взаимодействием Рашбы при различных ориентациях

внешнего магнитного поля. Выявлена зависимость кондактанса от спиновой по-

ляризации майорановского связанного состояния. Показано, что изменение уг-
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ла магнитного поля в плоскости, перпендикулярной вектору Рашбы, управля-

ет транспортным режимом посредством переключения между симметричным и

сильно асимметричным. Установлено, что в сильно асимметричном режиме, ко-

гда проволока находится в фазе топологической сверхпроводимости, возникаю-

щее нарушение симметрии токов позволяет реализовать переключатель слабо

неравновесного спин-поляризованного тока.

6. Методом ренорм-группы для матрицы плотности (DMRG) изучено влияние силь-

ных кулоновских взаимодействий на свойства одномерного топологического сверх-

проводника симметрийного класса BDI. Для моделиШубина-Вонсовского со спин-

орбитальным взаимодействием показано, что увеличение интенсивности одно-

узельных и межузельных кулоновских взаимодействий приводит к различным

сценариям трансформации топологически нетривиальных фаз. Обнаружены эф-

фекты индуцирования и подавления одиночных и двойных майорановских свя-

занных состояний. Проведено обобщение метода DMRG для систем с атомной

статистикой. Для эффективной (t − Jα − V ) модели проволоки построены диа-

граммы топологических фаз. Показано, что в предельном случае бесконечно-

го хаббардовского отталкивания (t-модель) топологически нетривиальные фазы

разрушаются. Продемонстрирована возможность тестирования топологических

фаз в сильно коррелированном сверхпроводнике на основе особенностей поведе-

ния магнитокалорической функции.
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