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KV TRANSPORT

4.1. Koh \'transportineinterakcijski
NEGEfEaIizam

Gradeci na materijalu izloZenom u drugom i trecem poglavlju o temeljima kvantne
mehanike te osnovama strukture energijskih vrpci, statisticke mehanike i principa
toka nosilaca, u ovom poglavlju se izlaze NEGF formalizam za koherentni kvantni
transport. Pod koherentnim transportom podrazumijevamo izostanak bilo kakvih
interakcija elektrona s fononima, drugim elektronima i ostalim centrima rasprsenja
pa se prilikom koherentnog transporta elektronu ili elektronskom valu ne mijenja
ni faza, ni moment, ni energija. Medutim, utjecaj spajanja kontakata na izolirani
nanosustav bit ¢e opisan istim formalizmom interakcija koji je u originalnom NEGF
formalizmu bio primijenjen na interakcijske sustave.
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4. Koherentni kvantni transport

Interakcijski NEGF formalizam je originalno nastao radovima i knjigama koje su
objavili Paul Martin i Julian Schwinger (Martin i Schwinger, 1959.) te Leo
Kadanoff i Gordon Baym (Kadanoff i Baym, 1962.), doktorski studenti prve dvojice,
a zaokruzen je za primjene u sustavima izvan termodinamicke ravnoteze
formalizmom koji je objavio Leonid Keldysh (Keldysh, 1965.). Utemeljitelji NEGF
formalizma Kadanoff, Baym i Keldysh prikazani su na Slici 4.1.

Slika 4.1 L. Kadanoff (uz dozvolu Univ. of oWibrary), G. Baym (uz dozvolu
Department of Physics, University of Illin rbana-Champaign) i L. Keldysh (uz
. H)

Originalni NEGF formaliza iz potrebe opisa kompleksnih viSecesticnih
kvantnomehanickih su$gava efakcijama, bilo u ravnotezi ili izvan nje, a temelji
se nanaprednim znanjim e statisticke mehanike, druge kvantizacije, svoj-
stava propagatora, E e dijagramatske tehnike itd. Medutim, ovo poglav-
lje ¢e izloZiti NEGF allzam za neinterakcijske sustave, odnosno za koherentni
transport, koristenje ristickog pristupa koji je razvio Supriyo Datta (Datta,
1995.) i (Datta, 2005.). Ono s ¢im ce se sloZiti fizicari jest da ovakav pristup nije
zamjena za rigoroznu teoriju i Kadanoff-Baym-Keldysheve jednadzbe, ali ovim pu-
tem dolazimo do istog rezultata koji je usto pristupacniji inZenjerima elektrotehnike
i drugim zainteresiranim ¢itateljima koji nemaju potrebna predznanja formalizma
druge kvantizacije i kvantne statisticke fizike. Dattin pristup podrazumijeva da se
pri izvodu NEGF formalizma za koherentni transport koristi jednocesti¢na slika i
jednostavni kineticki argumenti u stacionarnom stanju sustava, najces¢e definirani
i primijenjeni na elektronske ravne valove.
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4.2. Transmisija kroz potencijalnu barijeru

Unutar kvantnog transporta, elektroni opisani u potpunosti kvantnomehanicki su
injektirani u simulacijsku domenu nanometarskih dimenzija, npr. atomski lanac
ili kanal nanotranzistora, kako je ilustrirano na Slici 4.2 za 1D nanosustav duljine
L. Dio elektrona ili elektronskog vala se reflektira (za x < 0), a dio transmitira (za
x > L) $to uzrokuje tok struje. U slucaju transporta kroz strukturu ne vrijede za-
tvoreni rubni uvjeti na valnu funkciju, ¢(x < 0) = ¢(x > L) = 0, nego moramo
definirati otvorene rubne uvjete (engl. open boundary condit§pns, OBC) koji ce biti u
stanju opisati transport u nanosustavu koji je s vanjskim sWijetom povezan preko
elektrickih kontakata.

injekcij
— simulacijska dome

refleksija

v

F formalizma problematiku ¢e ilustrirati primjer
a kroz potencijalnu barijeru. Razmotrimo slucaj ko-

Pri izvodu glavngjed
transporta odnosn!

nacne pravoku of@ncijalne barijere visine Vj i Sirine L prikazan na Slici 4.3. Ako
je potencijal podrudju homogen (konstantan), generalno rjeSenje
Schrodingerov: dzbe bit ¢e ravni val, opisan u odjeljku 2.4, odnosno linearna
V( X) A
A B C
VO
Ar
—_— B
G N Cr
—
e ——
— B
A ‘ X
0 L

Slika 4.3 Potencijalna barijera s oznakama komponenti elektronskih valova
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4. Koherentni kvantni transport

kombinacija eksponencijalnih funkcija. Za E > Vj radi se o kompleksnim funkci-
jama, a za E < Vj radi se o realnim eksponencijalama. Za slucaj na Slici 4.3 valne
funkcije u pripadnim podrudjima A, Bi C glase:

pa(x) = Age™ + Ape™™ 1)
(PB(X) = BRer + BLE_KX (4:2)
¢c(x) = Cre'™ (4.3)

uzk =+2mE/hix = /2m(Vy — E) /h. Postavljanjem rubnih uvjeta na kontinuira-
nost valne funkcije i njene prve derivacije na granicama podrudja, za vjerojatnost
transmisije iz podrudja A u podrudje C vrijedi

T = |Cr[? (4.4)
Sto nakon kraceg izvoda daje sljedece izraze ovisno@iji tice
*
—vraern 2&E
VEsin® (kL) ’
(4.5)

Transmisija

0

|
|
|
1 1
0 05 1 15
Energija, E (eV)
Slika 4.4 Vjerojatnost transmisije kroz potencijalnu barijeru
u ovisnosti o energiji Cestice
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4.3. Posljedice spajanja kontakta

Ovisnost vjerojatnosti transmisije o energiji, dobivena u (4.5), prikazana je na Slici
4.4 za Vy = 0,3 eV. U Kklasicnoj fizici Cestica s energijama manjim od 0,3 eV do-
zivljava totalnu refleksiju, a s energijama viSim od vrha barijere totalnu transmi-
siju. Posljedice kvantnomehanickog tretmana problema su u suprotnosti s klasic-
nom fizikom i ukljucuju ¢injenice da postoji transmisija i za E < Vj, koju zovemo
tuneliranje, ali postoji i refleksija za E > Vj. Transmisija ima oscilacije i totalna
transmisija, odnosno T(E) = 1 postoji samo za slucajeve kada vrijedi k1L = n.

Navedeni analiticki postupak vrijedi samo za lokalno homogene potencijale jer
ansatz ili pretpostavka ravnog vala vrijedi samo u tom slucaju. Medutim, u realnim
nanoelektroni¢kim strukturama postoji narinuti napon, odnosno elektri¢no polje,
pa potencijal nece biti konstantan, a u aktivnim elektronickiffi nanokomponentama
nije ni linearan. Kako rijesiti ovaj problem?

4.3. Posljedice spajanja kont x’

Simulacijskoj domeni moZemo
nog potencijala s lijeve i des
zovu se kontakti ili rezerv
teze s definiranim elek

eskonacna podrucja konstantnogili rav-
ako je ilustrirano na Slici 4.5. Ova podrucdja

jskim potencijalom ili Fermijevom energijom.

simulacijska domena

V(X), ¢(x)

lijevi kontakt
ili kontakt 1
V(0), @;(x) desni kontakt
ili kontakt 2

(L), ®,(x)

v

| 0 L
Slika 4.5 Ilustracija simulacijske domene sa spojenim kontaktima
Za izvod koji slijedi definiramo da je lijevi kontakt na potencijalu V(0) s ravnim va-

lom ®;(x), a desni kontakt je na potencijalu V(L) s ravnim valom ®,(x). Izmedu
dvaju kontakata nalazi se nanosustav ili simulacijska domena koju modeliramo,
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4. Koherentni kvantni transport

npr. kanal tranzistora, Cije je stanje opisano valnom funkcijom ¢(x). Za sva tri po-
drudja rjeSava se diskretizirana Schrodingerova jednadzba metodom konacnih raz-
lika kako je opisano u odjeljku 2.6. U nastavku se fokusiramo na najjednostavniju
mogucu 1D strukturu: samo jedan polubeskonacni kontakt (lijevi, kontakt 1) spojen
na nanosustav koji ¢ini samo jedno stanje, npr. jedan izolirani atom s jednom orbita-
lom ili kanal tranzistora opisan samo jednom prostornom tockom. Ovim pristupom
¢emo na jednostavan nacin doci do oblika Schrodingerove jednadZbe koji ukljucuje
utjecaj jednog kontakta, ¢cime ¢emo na heuristicki nacin do¢i do Greenove funkcije
nanosustava.

Neka je zadana 1D struktura kao na Slici 4.6, s polubeskonacnim kontaktom ulijevo,
i nanosustavom koji ima samo jedno stanje za TB hamiltonijan il jednu tocku za
EMA hamiltonijan. Struktura energijskih vrpci je aproksimirana@MA modelom i
radi jednostavnosti uzimamo da je efektivna masa jedn

rudja iz cega

Slika 4.6 Shematski prikaz ustava spojenog na beskonacni 1D kontakt
za izvod diskgetne ingerove jednadZzbe s utjecajem kontakta
Jednadzba za izolira@k ru glasi
E¢ = H¢ (4.6)

Sto prelazi u

Ego = (V +21) go 4.7)
jer se radi o samo jednoj tocki u n = 0, gdje radi preglednosti indekse ostavljamo
samo u valnim funkcijama. Ako je kanal povezan na kontakt, onda postoji dopri-

nos kontakta u Schrodingerovoj jednadZzbi kanala, i to samo u jedinoj tocki n = 0.
Doprinos preklapanja kontakta i kanala iznosi —t pa vrijedi

Edo = (V +2t) ¢o — tP_1, (4.8)

gdje je ®_; valna funkcija kontakta u tockin = —1, jer je ta toc¢ka prva susjedna tocki
n = 0. Valne funkcije u kontaktu zadovoljavaju beskonacnu seriju Schrodingerovih
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4.3. Posljedice spajanja kontakta

jednadzbi u EMA modelu za n < 0 sljedeceg oblika
E®, = —t®, 1+ (V+2t) D, — tDy41. (4.9)

Pretpostavlja se rjeSenje u obliku ravnog vala koji propagira udesno (prema nano-
sustavu) i koji se sastoji od injektirane (u nanosustav) i reflektirane (iz nanosustava)
komponente, odnosno

®, = Iexp(+ikna) + Rexp(—ikna). (4.10)
Raspisivanjem (4.10) zan = 0in = —1 slijedi
®o=I+R=¢y — R=g¢p—1
®_; = Iexp(—ika) + Rexp(+ika
P_1 = ¢poexp(+ika) + I [exp(—ika) — &)] .
€8

Ubacivanjem dobivenog u polaznu jednadzbu stru
kontakt, izraz (4.8), dobije se

su povezani kanal i

Epo = (V +2t) po —t exp(+ika) ¢po + thlex +'I$) —exp(—ika)]. (4.11)
—_—— —/—
H z S
Uz uvodenje pokrata
V- 2t
=W exp(+ika) (4.12)
¢ (+ika) — exp(—ika)]
jednadzba (4.6), no@ )¢ = 0, prelazi u sljededi oblik
(E-H-X)¢p=S. (4.13)
Dakle, postavl tVorenih rubnih uvjeta dobijemo nehomogenu diferencijalnu
jednadzbu koj je Schrodingerovoj jednadzbi s odredenim dodatnim ¢lano-

vima koji ocito opisuju doprinos kontakta u nanosustavu koji analiziramo. Novi
parametar X na lijevoj strani jednadZzbe (4.13) kompleksna je veli¢ina, ima dimenziju
energije i naziva se vlastita energija kontakta (engl. contact self-energy) koja modi-
ficira hamiltonijan nanosustava da bi se ukljucio efekt spojenog kontakta. Novi pa-
rametar S na desnoj strani izraza (4.13) je pobuda ili ekscitacija nanosustava (engl.
source term) elektronskim valovima iz kontakta. Treba naglasiti da dobivena jed-
nadZzba viSe nema oblik problema svojstvenih vrijednosti, kao $to je to bio slucaj za
kvantne jame sa zatvorenim rubnim uvjetima koje su analizirane u drugom poglav-
lju. Ovdje je nanosustav povezan s vanjskim svijetom, nije izoliran, pa energija E
viSe nije svojstvena energija nekakvog novog efektivhog hamiltonijana strukture,
nego kontinuirana nezavisna varijabla za cije vrijednosti iz trazenog spektra treba
rijeSiti jednadZbu (4.13).
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4. Koherentni kvantni transport

4.4. Greenove funkcije i zna¢enje vlastite energije kontakta

Sa zatvorenim rubnim uvjetima Schrodingerova jednadzba je definirana u (4.6), dok
smo za spojen jedan kontakt dobili nehomogenu jednadzbu (4.13) koja se rjesava
pomocu Greenovih funkcija prema kojima je ¢itav formalizam kvantnog transporta
opisan u ovom poglavlju i dobio ime. U fizici kondenzirane materije i kvantnoj
statistickoj fizici, temeljima NEGF formalizma, Greenove funkcije su izuzetno mo-
¢an alat za analizu pogotovo interakcijskih sustava. Medutim, ovdje ¢emo radi jed-
nostavnosti opisati samo osnovna svojstva Greenovih funkcija nﬁomenoloékoj
razini.

Greenova funkcija je matematicki konstrukt koji se koris
homogenih diferencijalnih jednadzbi. Na primjer, nearn
tor L(x) za koji vrijedi

L(x)¢p(x) = S(x (4.14)
Greenova funkcija G(x, x) je svako r]esen]e jedn
(4.15)

L(x)G
RjeSenje prve diferencijalne jednadzb ¢ ze se dobiti pomocu Greenove funk-
cije preko izraza

rjeSgvanju nekih ne-
’ferencijalni opera-

¢ in—Nh G (X, x')S(x")dx’. (4.16)

Gledajudi izraz (4.16),R|Gr val funkcija G(x, x’) moZe se promatrati kao
propagator zato Sto propa caj pobude ili perturbacije S(x”) iz tocke x” u tocku
x u kojoj se evaluira Senje, tj. funkcija ¢(x). Takoder, Greenova funkcija
G(x, x") se moze gled $A0 korelacijska funkcija jer ako su tocke x i x” jako ko-
relirane, onda ¢e S(x”) jako utjecati na rjeSenje ¢(x), dok obrnuto vrijedi za slabu
korelaciju.

Ako se vratimo na Schrodingerovu jednadzbu za otvoreni sustav u kojoj se javljaju
parametri X i S, izraz (4.13), onda za pripadnu Greenovu funkciju moZemo pisati

(E-H-%)¢=85,Lp=SLG=5 —

— E+h—2d—2—V—Z -G(x,x') =6(x —x)
o A2 x,x') =06(x—x').

Bez ulaZenja u detalje, za Greenovu funkciju prethodno navedene jednadZbe dobiju
se dva rjeSenja. Retardirana Greenova funkcija GR(x, x’) je kauzalna u vremen-
skoj domeni i ona valnu funkciju uzrokovanu pobudom ili perturbacijom S u tocki
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4.4. Greenove funkcije i znacenje vlastite energije kontakta

x’ propagira u neku drugu to¢ku x. Avansirana Greenova funkcija GA(x, x) je
drugo matematicko, ali nefizikalno rjeSenje. Ona nije kauzalna te propagira valnu
funkciju iz neke tocke x natrag u to¢ku x” gdje je definirana pobuda ili perturba-
cija S. Detaljniji matematicki formalizam i viSe informacija o svojstvima Greenovih
funkcija zainteresirani citatelj mozZe nadi primjerice u (Ryndyk, 2016.), (Pourfath,
2014.), (Di Ventra, 2008.) i (Sunji¢, 2002.).

Da bismo razjasnili utjecaj vlastite energije kontakta, promatramo najjednostavniji
slucaj kada u analiziranoj strukturi postoji samo jedno energijsko stanje (¢) spojeno
na beskonacni kontakt. U tom slucaju hamiltonijan po bazi svojstvenih stanja je
skalar jednak jedinoj svojstvenoj energiji

H=H==. &

Greenova funkcija daje impulsni odziv ako na nj i vremenski ovisna
Schrodingerova jednadzba te u vremenskoj d i

.0 R
(12 - -5)

jer imamo samo jedno stanje. Za vre-
= GR(t —t') = GR(t), pa za kauzalnu

(4.17)

pri éemu smo izostavili prostornu
menski invarijantne sustave vrijgeli
retardiranu funkciju rjeSenje

i

GX (1) -

(e+%) t] o(t)
: (4.18)

(e+ ReX +iIlmX) t] 0(t),

gdje je 6(t) Heavagig€ova ili step-funkcija u vremenskoj domeni jednaka jedinici za
t > 0, a vlastitu energiju smo rastavili na realni i imaginarni dio. Gornja jednadzba
moze se izraziti kao

GR(t) = —%exp (—%) exp (_z_fi) (1), (4.19)

gdje je

¢ =e+ ReX, 7=-2ImZX. (4.20)
Iz dobivenih izraza slijedi da je vlastita energija kontakta kompleksna velicina ciji
realni dio uzrokuje pomak energijske razine (svojstvene energije ili stanja cestice) u

strukturi, dok imaginarni dio uzrokuje konacno vrijeme zZivota cestice u tom stanju,
kako je ilustrirano na Slici 4.7.

117



4. Koherentni kvantni transport

A
DOS(E” izolirani isti
nanosustav nanosustav
s jednim spojen na
stanjem kontakt
2lmz
£ € +ReX E

Slika 4.7 ProSirenje razine u gustodi stanja zbog utjecaja spojenog kontakta

Konacno vrijeme Zivota vidi se iz kvadrata retardirane Gree kcije
R |2 t
‘G (t)‘ — = exp (—;) a(t), (4.21)
L4

—2Im X predstavlja frekvenciju
strukture zbog utjecaja spojenog
, povezivanje nanosustava s vanjskim

gdje je
h
T=— = — . 4.22
- #E 3 (4.22)

ili ucestalost bijega Cestice (engl. es
kontakta, iako ima dimenziju ener
svijetom rezultira stvaranjem k
nim sustavima, sto je logicn

janje kontakata omogucuje bijeg elektrona iz

nanosustava preko kortaka sno omogucuje pojavu elektricke struje.
Fourierova transfor j irane Greenove funkcije strukture definirane u (4.19)
iz vremenske u frek jsku domenu, odnosno u energijsku domenu uz E = hw,

rezultira izrazom .
R _ Y AN
GR(E) = (E e +12) (4.23)

Sto potvrduje da je retardirana Greenova funkcija opcenito kompleksna funkcijaiu
energijskoj domeni. Matematicki gledano, ona mora sadrzavati ¢lan i0", gdje je 0"
infinitezimalno mali pozitivni realni broj. Ovo je nuzno radi osiguravanja ispravne
Fourierove transformacije i njene konvergencije, odnosno Laplaceove transforma-
cije po kompleksnoj frekvenciji, i radi osiguravanja dobivanja kauzalne retardirane,
a ne avansirane Greenove funkcije. Dakle, u budu¢im analizama oc¢ekujemo da re-
tardirana Greenova funkcija mora biti opceg oblika

GR(E) ~ [ET-H+i0"1] (4.24)

za proizvoljno velike nanosustave s viSe stanja opisane hamiltonijanom H.
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