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INTRODUCTION

La physique mésoscopique est une branche de la physique de la matiére conden-
sée qui traite de systemes a l'interface entre mondes microscopique et macroscopique
et dont la description releve a la fois de la physique quantique et de la mécanique sta-
tistique. Ce double traitement est nécessaire tant les propriétés d"un solide sont liées a
celles, quantiques, de ses constituants élementaires : électrons, ions, atomes, etc ...

Le premier chapitre de cette thése est dévolu a l'introduction des concepts fonda-
mentaux de la physique mésoscopique.

On définit un échantillon mésoscopique comme étant un systéme dont les dimen-
sions sont inférieures a la longueur de cohérence de phase des électrons. Celle-ci cor-
respond a la longueur moyenne sur laquelle la phase de la fonction d’onde électronique
est définie. Afin d’observer les effets d’interférence liés a la nature ondulatoire des élec-
trons, les dimensions du systeme doivent étre faibles. Il faut attendre les années 8o et
le développement de la nano-fabrication et de la cryogénie pour pouvoir réaliser des
conducteurs de taille inférieure a la longueur de cohérence de phase. Depuis, on ob-
serve des manifestations de la cohérence quantique (blocage de Coulomb, localisation
forte, fluctuations de la conductance) dans de nombreux systemes expérimentaux.

Le premier modéle décrivant le transport dans des systémes mésoscopiques est
généralement attribué a Landauer. Il propose une méthode simple pour calculer le
courant moyen et la conductance dans un fil connecté de part et d’autre a des réservoirs
[1], [2]. Basé sur une approche de diffusion, le modele de Landauer décrit le transport
en termes de transmission des ondes électroniques d’une électrode a 1’autre. Dans les
années 8o, des expériences ont confirmées ces prédictions théoriques, notamment par
la mise en évidence de la quantification de la conductance, qui augmente par palier de
hauteur 2¢2/h [3].

Cette these aborde plusieurs aspects fondamentaux de la physique mésoscopique.
Plus particulierement, elle porte sur 1'étude du transport dans des systemes unidimen-
sionnels. Un conducteur est considéré de dimension 1 lorsque les électrons se propagent
suivant une seule direction. Le confinement des particules peut provenir de la géométrie
du systeme, comme dans les nanotubes de carbone, ou de 'application d’un champ ex-
térieur comme c’est le cas pour les états de bords de 'effet Hall quantique fractionnaire.
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L’étude du transport ne se limite pas a la détermination du courant moyen et de la
conductance qui sont associées au caractere moyen du transport. En effet, I'étude du
bruit, i.e. des fluctuations temporelles du courant autour de sa valeur moyenne, permet
de mettre en évidence la nature corpusculaire des électrons. L’analyse du comportement
du bruit donne ainsi acces a de précieuses informations sur la physique des systemes
étudiés.

Des travaux théoriques et expérimentaux ont permis le développement de cette phy-
sique du bruit. Un des résultats fondamentaux pointant la nature corpusculaire des
particules, est la relation de Schottky [4]. Celle-ci montre que le bruit, généré par une
source de particules indépendantes, est proportionnel au courant moyen et a la charge
effective des porteurs de courant : S = 2¢*(I). Depuis, cette formule a été vérifiée ex-
périmentalement dans divers systemes mésoscopiques. Par exemple, dans des jonctions
entre un métal normal et un supraconducteur, les mesures simultanées du courant et
du bruit ont mis en évidence la charge ¢* = 2e des paires de Cooper [5], [6], [7], [8]. La
charge fractionnaire des quasi-particules sur les états de bords dans le régime de 1'effet
Hall quantique fractionnaire a également été mise en évidence [g], [1d], [11]. D’autre
part, des études théoriques ont mis en lumiére la charge anormale des excitations dans
les systemes unidimensionnels [12], [13], [14].

Le bruit a ainsi fait I’objet d’études théoriques et expérimentales, qui montrent I'in-
fluence du protocole expérimental sur sa mesure [15], [16], [17]. De plus, ces prédictions
théoriques dépendent de la définition choisie pour le bruit [18], [19], [2d].

Une description réaliste et une meilleure compréhension des divers phénomenes
apparaissant dans les conducteurs mésoscopiques nécessitent de prendre en compte les
interactions électron-électron. Mais inclure ce type de couplage peut s’avérer étre une
tache délicate, impliquant des calculs perturbatifs complexes.

En introduisant le concept de quasi-particule, Landau a développé une théorie sim-
plifiant en partie ce probleme [21]. Elle est appelée théorie des liquides de Fermi et
s’appuie sur les principes fondamentaux de la théorie de conduction des métaux, en ra-
menant la description d"un conducteur & N corps en interaction a celle d'un systeme de
quasi-particules libres. Malgré sa grande efficacité pour traiter les systémes a deux ou
trois dimensions, cette théorie ne fournit pas une description adéquate des phénomenes
apparaissant dans les systémes unidimensionnels : séparation spin-charge, distortion de
Peierls, etc ...

Un nouveau paradigme doit alors étre introduit : la théorie des liquides de
Tomonaga-Liittinger [22], [23], traitée dans le deuxieme chapitre. Dans un systéme
d’électrons fortement corrélés, cette théorie décrit les excitations comme des bosons,
méme si leur constituants élémentaires sont de nature fermionique. Les modeéles issus

de cette théorie sont d’'une grande importance pour décrire les phénomeénes typiques
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des systemes unidimensionnels, dans lesquels les corrélations jouent un roéle fondamen-
tal. Par ailleurs, les prédictions de cette théorie sont corroborées par des expériences
mettant en jeu des fils quantiques [24] et des nanotubes de carbone [25].

Le transport électronique est un outil privilégié pour étudier les propriétés de cohé-
rence quantique. La circulation de porteurs de courant a travers un systeme nécessite
le maintien d’une différence de potentiel a ses bornes. Le traitement de situations ot
le déséquilibre est important requiert alors 1'utilisation d"un formalisme de thermody-
namique introduit et développé par Keldysh [26]. Le troisiéme chapitre de cette these
présente ce formalisme qui permet une réécriture de la théorie des perturbations usuelle
pour des systémes hors équilibre. Une fois introduits les définitions et les outils que son
utilisation nécessite, nous l'appliquerons a un fil quantique de longueur infinie, mettant
en évidence l'importance du comportement en loi de puissance des grandeurs caracté-
ristiques d’un liquide de Liittinger.

Le quatrieme chapitre présente 1’étude des effets de taille finie dans un conducteur
unidimensionnel. Le systeme complet auquel nous nous intéressons alors est constitué
d’une pointe de STM (Scanning Tunneling Microscope) qui, par 1’application d"une ten-
sion, permet le transfert tunnel d’électrons dans un nanotube de carbone, lequel est
connecté a chaque extrémité a une électrode. En utilisant le formalisme de Keldysh,
les propriétés de transport sont étudiées, grace aux calculs du courant moyen et des
corrélations de courant. L'investigation des effets de taille finie est faite via 1'étude du
comportement de ces quantités physiques en fonction de la longueur du nanotube de
carbone.

Enfin et dans le but de décrire un systeme réaliste, le cinquieéme chapitre est dé-
volu a I'étude des effets de I'écrantage causé par la proximité de la pointe de STM, sur
les propriétés électroniques d'un fil quantique de longueur infinie. Deux points sont
développés. Le premier concerne l'influence de cette proximité sur les propriétés spec-
trales du conducteur unidimensionnel et le deuxieme porte sur les conséquences de cet

écrantage sur les propriétés hors équilibre a travers 1’étude du transport tunnel.






PROPRIETES DES CONDUCTEURS
MESOSCOPIQUES

SOMMAIRE

-

La fin du XX° siecle a vu l'avenement des nanostructures électroniques : semi-
conducteurs, matériaux magnétiques mais également biomatériaux et macromolécules.
Ces systemes, dont la taille est de plus en plus réduite, présentent, a basse température,
un régime de transport mésoscopique dans lequel les nombreux effets quantiques sont
essentiels pour en expliquer le comportement.

La physique mésoscopique, qui s’intéresse a ces systémes, s’est développée d'une
part, grace aux progres réalisés dans la fabrication de ces nanostructures, i.e. la lithogra-
phie électronique, et d’autre part, grace a la cryogénie permettant de descendre a des
températures suffisamment basses pour explorer, dans de bonnes conditions, le compor-
tement de ces nano-objets.
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LIMITE DE LA PHYSIQUE CLASSIQUE

Le courant électrique circulant a travers un conducteur métallique obéit a la loi
d’'Ohm : I = GV, o1 G est la conductance, autrement dit la capacité d’'un matériau a lais-
ser circuler des électrons en son sein, et V la différence de potentiel qui lui est appliquée.
Tout conducteur dont le transport est linéaire est par conséquent appelé conducteur oh-
mique. D un point de vue local, cette loi exprime la proportionnalié entre la densité de

courant ] et le champ électrique E, via la conductivité électrique o, reliée a la conduc-

tance a travers la relation :
S
G=o0-, 1.1
I (1.1)

ou L est la longueur du conducteur et S sa section. La conductivité électrique dépend

des propriétés du matériau et est une quantité définie dans le modele de Driide par

[27] -
c=—, (1.2)

n étant la densité de charge et T le temps moyen entre deux collisions élastiques.

Le comportement de la formule ([@I), lorsque la longueur L diminue, pose la ques-
tion suivante. La réduction croissante de la taille du conducteur métallique entraine
t-elle une augmentation infinie de la conductance ? Les premieres expériences mesurant
celle-ci infirment cette prédiction et mettent en évidence sa quantification [3]. La relation
(TI) n’est donc valide que pour des conducteurs macroscopiques.

Les propriétés d'un matériau sont souvent liées a sa structure cristalline, autrement
dit aux électrons qui le composent, et a cette échelle microscopique, la mécanique quan-
tique gouverne la physique d"un systéeme. Un des piliers de cette théorie est la dualité
onde-corpuscule et la mise en évidence de 'aspect ondulatoire des photons a été dé-
montré dans la célebre expérience de T. Young. La transposition de cette expérience au
cas des électrons est récente [28] et a mis en évidence leur nature ondulatoire malgré
une détection basée sur leur caractere corpusculaire. Certes, les figures d’interférences
ainsi obtenues sont observées dans le vide mais le caractére ondulatoire des électrons

peut se manifester également dans des conducteurs sous certaines conditions.

LE REGIME MESOSCOPIQUE

Le régime mésoscopique, du grec meso qui signifie au milieu, est un régime inter-
médiaire entre le monde quantique des systémes microscopiques et le monde classique
des structures macroscopiques et nécessite un double traitement. En effet, il s’agit de
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traiter de systémes constitués d’un tres grand nombre d’atomes mais dont le compor-
tement est fortement influencé par des effets d’'interférences quantiques. La physique

mésoscopique est donc a l'interface des physiques statistique et quantique.

Echelles mésoscopiques

La longueur caractéristique de la physique mésoscopique est la longueur de cohé-
rence de phase I, qui correspond a la distance maximale sur laquelle un électron se
propage de maniere cohérente. Il est alors décrit, comme le stipule la mécanique quan-
tique, par une amplitude de probabilité se propageant telle une onde avec la capacité
d’interférer. L'évolution de la phase est décrite par 1'équation de Schrodinger.

Il existe de nombreux évenements provoquant la perte de cohérence de phase d'un
électron. Les processus inélastiques de diffusion, comme les collisions d"un électron avec
un autre électron ou avec un phonon, en font parties. Par ailleurs, ils donnent lieu a un
transfert d’énergie entre I'électron et 'environnement qui laisse des indices sur le passage
de la particule observables expérimentalement.

En revanche, la conservation de I'énergie lors d"une collision n'implique pas automa-
tiquement la conservation de la cohérence de phase. Par exemple, le choc d"un électron
avec une impureté du réseau cristallin est un processus élastique. Mais 1'électron peut
voir son spin renversé et sa phase modifiée, lorsque le centre diffuseur est magnétique.

Les effets quantiques propres au régime mésoscopique apparaissent des lors que les
échelles de longueur du systeme deviennent plus petites que la longueur de cohérence
de phase Iy, en particulier la longueur L de I’échantillon doit satisfaire I'inégalité :

L <y (1.3)

La fréquence des processus de diffusion par des phonons dépend de la température
et de la taille de 'échantillon [2g]. Par exemple, a température ambiante, la mobilité
des électrons est fortement réduite par ces processus, mais des lors que la température
diminue, le couplage électron-phonon décroit rapidement et le régime de diffusion
électron-électron devient dominant [27]. La longueur de cohérence de phase est alors
égale a la longueur entre deux chocs électron-électron : Iy = [,.. En conséquence,
la réalisation de la condition (T-3) nécessite de considérer des systemes de longueur
de l'ordre du micrometre et a des températures trés basses (de 1'odre de 0.1K). Par
exemple, dans des semi-conducteurs, la longueur de cohérence dépasse la dizaine de

micrometres alors que dans les métaux, elle vaut quelques micrometres.

Le régime mésoscopique est également caractérisé par deux autres échelles de lon-
gueur. La plus petite est la longueur d’onde de Fermi Ap = h/+/2mEg. 1l s’agit de la
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longueur d’onde de De Broglie des électrons de conduction. Elle est de quelques ang-
stroms dans les métaux et peut atteindre 30nm dans certains semi-conducteurs.

L’autre échelle de longueur est le libre parcours moyen /. Il s’agit de la distance que
parcourt un électron entre deux chocs élastiques avec des centres diffuseurs statiques
qui vont modifier de maniere aléatoire sa vitesse et sa direction de propagation. Elle
dépend donc fortement du désordre.

A
Y

L>1, //
.clo(.étlr‘on ° ®
incident PY
o °
-

/
N\

électron
(b) \\

FIGURE 1.1 — Schéma d'un conducteur : (a) diffusif et (b) balistique.

\

A basse température, lorsque les collisions électron-électron dominent, le libre
parcours moyen est tres inférieur a la longueur de cohérence de phase : [, < ly. La
propagation d’un électron a travers un conducteur dans le régime mésoscopique dé-
pend alors de la taille de I’échantillon L et du désordre qui y regne. La condition /, > L
correspond au régime balistique ot 1’électron traverse sans collisions le conducteur et la
condition [, < L équivaut au régime diffusif dans lequel le nombre de chocs subis par

I’électron est important.

Beaucoup de phénoménes quantiques sont la conséquence de la cohérence de phase
des fonctions d’ondes électroniques dans le régime mésoscopique. La section suivante
présente certains de ces effets dans des systemes de faible dimension tel que des gaz

d’électrons bidimensionnels, des fils quantiques ou encore des points quantiques.
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EXEMPLES D’EFFETS QUANTIQUES DANS LE REGIME MESOSCOPIQUE

Effet Aharonov-Bohm

Les interférences quantiques se manifestant a travers l'effet dit Aharonov-Bohm,
mettent en jeu la sensibilité de la fonction d’onde des particules chargées au potentiel
vecteur du champ magnétique.

Le principe, décrit par la figure ([2), est le suivant : une source émet des particules
chargées qui peuvent passer a travers deux fentes et interférer, comme dans une expé-
rience de type fentes de Young. A ce systeme est ajouté un solénoide placé derriére les

fentes dans lequel un champ magnétique B est créé [30].

Source d'électrons

I I
Chemin 1 Chemin 2
Interférences
ECRAN

FIGURE 1.2 — Expérience de Aharonov-Bohm.

La figure d’interférence obtenu sur 1’écran se trouve alors étre modifiée par la pré-
sence de ce champ d’intensité variable confiné dans le solénoide, bien que les trajets des
deux faisceaux soient identiques a ceux en 1’absence de champ. Ainsi, a la différence de
phase géométrique ¢ créant les interférences nues, il faut ajouter le déphasage entre les
paquets d’onde dii a la présence du champ magnétique B, qui est défini, en utilisant le

théoreme de Stokes, par :

e
¢p = %fdsA = Ed), (1.4)

ol A est le potentiel vecteur et ® le quantum de flux a l'intérieur du solénoide.
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Changer la valeur de B conduit & modifier de maniere périodique l'intensité de
’onde pergue sur I’écran. Ainsi, la conductance est proportionnelle & cos(¢o + ¢p) et des
oscillations périodiques en 1/e sont observables dans son comportement en fonction du
flux magnétique.

Ce type d’expériences a notamment été réalisé dans des structures contenant des
anneaux métalliques [31], avec une longueur de cohérence de phase I, plus grande que
la circonférence de 'anneau. Les interférences entre électrons passant par chaque bras
produisent ces oscillations. Elles ont également été observées dans des nanotubes de
carbone [32]. La taille et la géométrie des systémes jouent un role important dans le
comportement des oscillations et font 1’objet de plusieurs études [33], [34].

(a) 10 x &,
0.058 -

3 ~
2 -
b)
1 -
0 100 200 300

1/AH [ 1/T |

FIGURE 1.3 — Observation des oscillations de Aharonov-Bohm dans le comportement de la conductance
dans des anneaux métalliques. (a) montre la conductance en fonction du champ magnétique B et (b) sa
transformée de Fourier, mettant en évidence la périodicité de ces oscillations [31].

Localisation

La notion de localisation a été introduite pour la premiere fois en physique mé-
soscopique dans un article de P.W. Anderson [35], dans lequel il construit un modéle
simple pour les métaux désordonnés afin d’expliquer la transition métal-isolant d’un

conducteur a partir d’'une certaine valeur du désordre. Il s’agit d'un phénomeéne pure-
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ment quantique, dans lequel la propagation des ondes électroniques forme un réseau
d’interférences complexe dues a la présence d'impuretés. Le modeéle d’Anderson décrit,
a l'origine, un systeme d’électron mais il est généralisable a tout type d’onde : acous-
tique, électromagnétique . ... D"ailleurs, ces ondes classiques sont plus faciles a manipuler
expérimentalement et ne nécessitent pas que le systéme soit a basse température pour
observer des interférences [36], [37].

En physique mésoscopique, cette approche a permis la découverte de phénomenes
tels que la localisation forte, les fluctuations universelles de conductance ou encore la
rétrodiffusion causée par la présence d’une impureté dans un fil quantique. Suivant
le titre de l'article de Anderson, la localisation peut étre définie comme 1’absence de
diffusion.

Localisation forte

Une description classique de la dynamique des électrons dans un conducteur en
présence de désordre permet d’expliquer pourquoi les métaux ont une conductance
non nulle. Les électrons qui sont diffusés par des impuretés rebondissent sur ces centres
diffuseurs a la maniere des boules d"un jeu de billard.

En revanche, a basse température, la nature ondulatoire des électrons est & prendre
en considération et les interférences ainsi provoquées dominent le transport.

Lorsque le libre parcours moyen /, est comparable a la longueur d’onde A = 27t/k
de I'onde électronique, le transport est fortement réduit a cause des interférences entre
les ondes multiplement diffusées. Les électrons peuvent alors étre piégés, méme en l'ab-
sence de puit de potentiel, et leur état est localisé. De plus, la théorie d’échelle de la
localisation, basée sur la dépendance de la conductance en fonction de la taille du sys-
teme, fournit un parametre codant l’effet du désordre, donné par [38] :

dl
B() = To- (15)

L est la longueur de I’échantillon et ¢ est la conductance en unité de ¢?/h. Le comporte-
ment de B(g) est illustré sur la figure ([TZ).

Deux régimes sont discernables. Lorsque ¢ > 1, le désordre est faible et la relation
(@) est vérifiée, les électrons sont libres de se déplacer sur le réseau. Le parametre f3,
qui dépend de la dimension 4 du systéme, vaut alors d —2 —a/g, ol le terme a/g est
une correction introduite a cause des effets de localisation faible.

En revanche, la condition § < 1 correspond au régime localisé (désordre important)

et la conductance décroit exponentiellement avec l'inverse de la longueur, le transport
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FIGURE 1.4 — La fonction d’échelle B(g) est représentée pour les dimensions 1, 2 et 3 [38].

n’existant alors que via l'effet tunnel entre les états localisés. Le parametre p est alors
égal a In g a une constante pres.

Pour un systéme d’électrons sans interaction, de dimension inférieure ou égale a 2,
le systeme est un métal, le parametre B étant négatif. En revanche, en dimension 3, le
désordre est important (8 > 0) et une transition métal-isolant se produit. Notons que
ces résultats ont été confirmés numériquement et expérimentalement [39].

Fluctuations universelles de la conductance

Les fluctuations de conductance, observables dans des fils quantiques désordonnés
ou dans des transistors MOSFET [40], sont une conséquence de la localisation faible et
dépendent de parametres externes [41]. Ainsi, elles sont sensibles au champ magnétique
ou a la valeur de I’énergie de Fermi. L'origine de ces fluctuations vient des interférences
qui apparaissent entre les différents chemins possibles dans un systéme désordonné (cf.

Fig. (TH)).
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FIGURE 1.5 — Représentation des chemins possibles d'un électron dans un conducteur diffusif.
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Dans une vision classique, obtenir la probabilité pour un électron de parcourir une
certaine distance entre deux points dans un échantillon diffusif consiste a sommer les
probabilités de tous les chemins possibles connectant les points de départ et d’arrivée.
Cependant, dans le régime mésoscopique, ot la description quantique est nécessaire, il
faut également prendre en compte les termes d’interférences qui s’écrivent sous la forme
du produit d’amplitudes de probabilité des différents chemins et non des probabilités
seules.

La formule de Driide de la conductivité (T.2) correspond au terme classique auquel
il est donc nécessaire de rajouter une correction négative, dite de localisation faible,
permettant la prise en compte de la cohérence de phase, c’est-a-dire des interférences.

I1 est remarquable de constater que I'amplitude des fluctuations de la conductance
est universelle dans le régime diffusif et de I’ordre d’un quantum de conductance €%/,
comme le montre la figure (L.6). Elles ne dépendent donc que des symétries du systeme

l42].
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FIGURE 1.6 — La conductance en fonction du champ magnétique dans des systémes de géométries diffé-
rentes [41] : (a) dans un fil d’or de diamétre 0.8um, (b) dans un canal dans un gaz bidimensionnel d'un
MOSFET et (c) correspond a des simulations numériques dans le modele de Anderson.

Blocage de Coulomb

Le blocage de Coulomb est un effet quantique trouvant sa source dans la discré-
tisation des niveaux d’énergie d'un échantillon mésoscopique qui permet de mettre
en évidence la quantification de la charge des porteurs de courant. Son observation
nécessite des systemes quasi-isolés, également appelés iles ou ilots, dont les états élec-
troniques sont bien définis. Un exemple de ce genre de systeme est la mise en série de
deux jonctions tunnels de faible conductance (< e*/h), de capacité C et de résistance
tunnel R; qui définissent un ilot (cf. Fig. (T:7)).
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FIGURE 1.7 — Au dessus, représentation de la mise en serie de deux jonctions tunnel. En dessous, systéme
équivalent permettant I'observation du blocage de Coulomb : une tension de grille Vg peut étre ajoutée afin
de faire varier le potentiel chimique du systéme.

La théorie orthodoxe permet de formaliser ce type de situations de transport dans
lesquelles le transfert de charge par effet tunnel a lieu lorsqu’il est énergétiquement
favorable au systeme c’est-a-dire lorsqu’il tend a diminuer son énergie libre. La variation

de I'énergie de Helmholtz est définie par :
AF = AE. — AW, (1.6)

ol AE; = ¢2/2C est I'énergie de charge stockée dans les conducteurs d"une jonction
tunnel et AW est la variation du travail fourni. Aprés un transfert tunnel, le systeme
cherche a retrouver son équilibre. Pour cela, les sources de tension absorbent ou débitent
des charges afin de compenser 1'électron transféré de ou vers 1'ille mais également les

charges de polarisation créées en réponse a la variation électrostatique de 1'ilot. Ainsi,
AW = £eV + polarisation (1.7)

Les schémas (1.8) et (T.g) représentent une double jonction tunnel créant une ile. Une
tension V = 0 traduit un état de neutralité de charge pour l'ilot et implique I’absence de
charge excédentaire. En revanche, lorsque V # 0, le nombre d’électrons en exces varie

de maniere discrete grace aux transferts tunnel a travers une des jonctions.

La thermodynamique permet de comprendre la suppression possible par effet tunnel
du transfert de charge. Tant que la tension V ne dépasse pas une tension seuil Vg, =
e/Cs, avec Cy. la capacité totale du systeme, I’énergie E. = ¢?/2Cy, a dépenser pour
permettre a un électron de pénétrer ou de quitter I'ile n’est pas disponible et le transport
est bloqué. L'électron a donc besoin d'une autre source d’énergie que celle fournie par

agitation thermique pour surmonter la barriére due a 1'énergie de charge.
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FIGURE 1.8 — Schéma de bande du blocage de Cou- FIGURE 1.9 — Schéma de bande lors de 'application
lomb d’une tension de polarisation V.

En plus de la tension V, il est possible de rajouter une tension de grille qui change
le potentiel chimique de 1'fle. Lorsque 1’énergie d"un des états inoccupés de l'ile atteint
I'énergie de Fermi d"un des réservoirs, un électron peut traverser la jonction tunnel. Une
fois cette résonance passée, 1’état qui permettait la conduction devient occupé de facon
permanente et on retrouve une situation de blocage de Coulomb.

Le comportement de la conductance en fonction de la tension de grille montre une
succession de vallées (blocage de Coulomb) et de pics de résonance (cf. Fig. (T10)).
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FIGURE 1.10 — Comportement du courant i travers un point quantique en fonction de la tension de grille
appliquée. Chaque pic correspond a I'ajout d'un électron [431].

Les transistors a effet de champ s’appuient sur ces phénomenes de charge et dé-

charge de I'ilot. Chaque vallée a un nombre bien défini N d’électrons occupant les états
du systeme.

L’essor de la miniaturisation des composants électroniques a permis de vérifier la

présence de ces phénomenes liés a la cohérence de phase des porteurs de courant du-



1.4

1.4.1

1.4. Théorie de conduction dans les métaux 17

rant les vingt derniéres années. La compréhension de ces derniers utilise principalement
des théories semi-classiques basées sur une image de particules indépendantes. Cepen-
dant, ce développement technologique a fait apparaitre de nouveaux comportements
dans des systemes mésocopiques qui restent difficilement explicables en omettant les
interactions entre électrons. La section suivante est consacrée a, d"une part un bref rap-
pel de la théorie des électrons indépendants, d’autre part, a la nécessité de tenir compte
des interactions ainsi que les approximations sur cette théorie et enfin a l'introduction

du concept de liquide de Fermi, initié par Landau.

THEORIE DE CONDUCTION DANS LES METAUX

Par leur état de conducteur électronique qui est l'un des plus fondamentaux de la
matiére condensée, les métaux occupent une place particuliere dans la physique du
solide.

Les XIX® et XX° siecles ont vu émerger un large panel de modeles simples, afin
d’expliquer leurs propriétés caractéristiques.

Théorie des électrons de conduction
Modzéle de Driide

Le modele de Driide [44] est une extension de la théorie cinétique des gaz au cas
d’un métal, vu alors comme un gaz d’électrons. Cependant, aux électrons chargés néga-
tivement, il faut ajouter les ions, particules lourdes, chargées positivement et fixes, afin
d’assurer la neutralité électronique du métal. Le modele de Driide repose sur deux hy-
potheses principales. D'une part, entre deux collisions, I'électron n’interagit ni avec les
autres électrons (approximation des électrons indépendants) ni avec le réseau qu’il tra-
verse (approximation des électrons libres). En I'absence de champ magnétique, le mou-
vement d’un électron est donc rectiligne et uniforme entre deux collisions. D’autre part,
comme dans la théorie cinétique des gaz, les collisions sont des évenements instantanés
provoquant un changement brutal de la vitesse d"un électron. Sa nouvelle direction est
donc aléatoire car sa vitesse moyenne apres collision est nulle.

Dans une certaine mesure, le modele de Driide permet de se faire une idée simple
de certaines propriétés des métaux, avant une analyse plus poussée. Mais elle ne permet
pas de reproduire des résultats expérimentaux pour les métaux.

Un des fondements de ce modele est tout simplement faux. Comme il s’agit d'une
transcription de la théorie cinétique des gaz, il est supposé que la distribution des vi-
tesses des électrons a 1’équilibre et a la température T, est fournie par la statistique de
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Maxwell-Boltzmann :

2

flv) « nexp{_k’gf }, (1.8)

ol n est la densité électronique et v est la norme du vecteur vitesse v. Mais, le principe
d’exclusion de Pauli, nécessaire pour expliquer entre autres les états liés des électrons

dans les atomes, exige de remplacer cette distribution par celle de Fermi-Dirac.

Modeéle de Sommerfeld

Le modele de Sommerfeld [45] s’appuie sur celui de Driide, a savoir celui d'un gaz
d’électrons libres, mais pour tenir compte de la nature quantique des électons, il adopte
la distribution statistique de Fermi-Dirac :

1
1+ exp{(3mv? —kgTy)/kgT}’

fep(v) (1.9)
ou Ty est une température déterminée par la condition de normalisation : n = [ dvf(v).

Si I'intoduction de frp dans le modele de Sommerfeld a permis des prédictions de
propriétés métalliques plus fines, il s’agit toujours d’un modele basé sur une approxi-
mation d’électrons indépendants et dont les prédictions ne sont pas vérifiées expérimen-

talement.

Equation de Boltzmann

Revenons un instant sur la théorie de Driide. Celle-ci s’appuie sur une approxima-
tion du temps de relaxation T qui stipule la non corrélation des évenements de collisions
électroniques. La fonction de distribution des électrons n(k) dans un régime hors équi-
libre, c’est-a-dire en présence d’un champ externe et/ou d’un gradient de température,
est alors identique a celle définie a I'équilibre et égale a la fonction de Fermi.

Cette hypothese se base sur la supposition que la fonction de distribution n’a aucun
effet sur la vitesse des électrons qui subissent des collisions. En d’autres termes, le temps
T entre deux collisions est indépendant de la position et de la vitesse des électrons. Or,
le principe d’exclusion de Pauli impose que les électrons ne peuvent étre diffusés que
vers des niveaux d’énergie vides.

En allant au dela de cette approximation , il est possible de définir la fonction de
distribution hors équilibre n(k) en termes de solutions des équations du mouvement

semi-classiques et d’obtenir I’équation de Boltzmann [27] :

n, L9 yglo, — (o (1.10)
o " Vor ok T \at) 1-10
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ou F représente une force au sens de I'équation de la dynamique de Newton.

Cette équation permet de relier les termes de dérive (membres de gauche de
I’équation) qui décrivent l'évolution des électrons de conduction dans un systeme
hors équilibre en I'absence de collisions et le terme de collision (membre de droite de
I’équation). Celui-ci prend en compte, dans I’évolution des électrons, les mécanismes
subtils liés a la présence de diffuseurs dans un échantillon métallique. Ainsi, il décrit la
possibilité que les électrons parviennent en un point, non pas parce qu’il s’agit de leur
trajectoire naturelle mais parce qu’ils ont été déviés par les collisions subies [46].

I existe d’autres théories de conduction dans les métaux dont la premieére version
purement quantique est la théorie de Kubo de la réponse linéaire. Bien que les élec-
trons dans les bandes de conduction obéissent, entre deux collisions, aux équations
semi-classiques du mouvement pareillement aux théories énoncées précedemment, la
formulation de Kubo fait intervenir des probabilités moyennes d’occupation des ni-
veaux d’énergie. Aussi, dans un gaz d’électrons sans interaction, les coefficients des
lois linéaires phénoménologiques du transport s’expriment en termes de fonctions de
corrélations a I'équilibre de courants. Cette théorie permet de dépasser I'approche semi-
classique de 1’équation de Boltzmann par l'introduction de termes correctifs dus aux
effets d’interférences quantiques. Nous ne développerons pas ici cette théorie et ren-

voyons aux articles de revue [47], [48], [49] pour une description détaillée.

Prise en compte des interactions

La plus grande difficulté dans 1’étude des matériaux réside dans la description des
interactions, c’est-a-dire dans le choix du potentiel U(r) qui apparait dans 1’équation de
Schrodinger [5d] :

2
_;l_mv2¢(r)+u(r)llf(r) = Ey(r). (1.11)

Le potentiel U(r) = U (r) + U""(r) inclut les interactions électron-électron et électron-
ion, lesquels sont disposés de maniere périodique sur le réseau. La prise en compte de
ce terme seul conduit, entre autres, aux modeles de Hubbard et des liaisons fortes qui
découlent de la théorie des électrons presque libres. De plus, dans une situation hors
équilibre initiée par des phénomenes de transport, la théorie semi-classique permet une
description du comportement du matériau. Cependant, nous n’entrerons pas dans une
description de ces théories.

Pour aller au dela de I'approximation des électrons indépendants, il s’agit de défi-
nir le potentiel d’interaction entre les électrons dans la formule ([T11). Ce dernier peut
prendre plusieurs formes.
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Approximation de Hartree-Fock
Equations de Hartree

Les équations de Hartree permettent la prise en compte des interactions électro-
niques grace a l'introduction d'un champ moyen entre les électrons qui suppose tout de

méme une indépendance [51]. Ces équations s’écrivent :
hZ 2 ion / w’/ —
= 5 V() + U 1)y Z dr r,| ¢i(f) = Ei(r). (1.12)

§; est un niveau a un électron occupé. Ainsi, le potentiel U est différent pour chaque

orbitale et les équations de Schrodinger sont résolues de maniere auto-cohérente.
Cependant, cette approximation ne peut représenter la configuration particuliere des

électrons restants qui affectent 1’électron de la i-eme orbitale. Cette insuffisance fonda-

mentale se compense en prenant en compte un terme supplémentaire d’échange.

Equations de Hartree-Fock

La clef pour tenir compte de ce nouveau terme repose sur le principe d’exclusion de
Pauli qui oblige a considérer des fonctions d’onde antisymétriques ¥(ry, 1o, ..., 1n) =
P1(r1)P2(r2) ... Pn(rN). Ce n’était pas le cas dans les équations de Hartree.

D’un point de vue technique, cette fonction d’onde est remplacée par le déterminant
de Slater de fonctions d’onde a un électron. Il s’agit d’'une combinaison linéaire de
¥(ry,12,...,1N) et de tous les produits obtenus par permutation des r; pondérés par +1
afin de garantir la condition d’antisymétrie.

Ce produit s’écrit de maniere compacte comme le déterminant d"une matrice N x N :

Pi(r1) ... Yi(rN)
Pa(r1) ... P2(rN)

pn(r) ... ¥n(rw)
(1.13)

La minimisation du champ moyen a travers les fonctions ¢;, qui mene a la résolution
des équations de Schrodinger a N particules, conduit a une généralisation des équations
(T12) appelée équations de Hartree-Fock [52], [53] :
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2 /
h VzllJl( )+uion(r)¢( )—I—UEI( o [22/61/ ( )] 111]() _ Eﬂ,bi(l')-

(1.14)

U est le terme d’interaction électronique qui apparait déja dans les équations de Har-
tree et le dernier terme du membre de gauche est le terme d’échange.

Cependant, certains aspects physiques des interactions entre électrons ne peuvent
étre traités par une approximation de champ auto-cohérent et demandent de s’intéres-
ser au phénomeéne d’écrantage. Il s’agit de pouvoir considérer la réponse des électrons
de conduction aux ions, aux impuretés ou aux autres électrons. Ainsi, dans le but de
tenir compte des champs des électrons autres que ceux considérés aux points r et v/, le

potentiel du terme d’échange doit étre réécrit et 'on parlera alors de terme d’écrantage.

Effet d’écrantage dans les métaux

Le phénomeéne d’écrantage est 1'une des manifestations les plus essentielles dans les
interactions électroniques.

De maniere simple, et en ne considérant que l'effet d’écrantage dans un gaz d’élec-
trons, la présence d'un ion de position fixe provoque l'attraction d’électrons dans son
voisinage. Cet amas de particules de charge négative induit alors 1’écrantage du champ
de l'ion.

Le terme d’écrantage fait donc intervenir deux potentiels électriques : ¢°*' le potentiel
provenant de la présence de 1'ion et ¢ le potentiel total. Celui-ci vient de la présence de
I'ion et du nuage électronique induit.

La transformée de Fourier de ces champs est reliée a la transformée de Fourier de la
constante diélectrique :

plq) = qu)wt(q), (1.15)

et la densité de charge induite dans le gaz d’électrons par le potentiel total ¢ s’écrit :

p"(q) = x(a)p(q), (1.16)

ol x est la fonction de réponse des électrons a la présence d’un champ extérieur. Les

ext

équations de Poisson que satisfont chacun des champs ¢ et ¢**' et les deux équations

précédentes permettent d’exprimer la constante diélectrique, une quantité expérimenta-
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lement mesurable, en fonction de x. Ainsi,

4 ind
e(q) = 1——”x<q>=1—‘;—7§"¢($>.

(1.17)

Ces calculs sont exacts. Cependant, déterminer la constante diélectrique nécessite

quelques approximations.

Théorie de Thomas-Fermi

La théorie d’écrantage de Thomas-Fermi, qui correspond a la limite semi-classique
de la théorie de Hartree, est tres efficace si on suppose que le potentiel externe varie
lentement avec la distance [54], [55]. Elle repose sur l'idée que 1'équation de Schrodinger

a un électron

2

h
= 5 VApi(r) —ep(r)pi(r) = Epi(r), (1.18)
est résolvable lorsque la relation de dispersion est de la forme :

K

E(k) = — — . .
(k) = 7=~ ep(x) (1.19)
La constante diélectrique s’écrit alors :
K
e(q) = 1+ Pl (1.20)

ol ky est le vecteur d’onde de Thomas-Fermi.

Par exemple, si le potentiel externe s’écrit comme celui d’une charge ponctuelle
¢*(r) = Q/r, le potentiel total est de la méme forme que le potentiel de Yukawa
¢(r) = Qe k" /r. Cela signifie que les électrons écrantent le champ de la charge ex-
térieure dont la distance caractéristique d’écrantage est reliée a kg. Notons que cette
théorie n’est valable que pour des moments q < kg.

Théorie d’écrantage de Lindhard

L’approche de Lindhard, contrairement a celle de Thomas-Fermi, repose sur un dé-
veloppement perturbatif de la densité induite au premier ordre en ¢, le potentiel total
[56]. Ainsi, x(q) s’écrit :

> [ dk fx—q/2 — firq2

x(q) = —e 0 nlka/m (1.21)

ot fy est la fonction de Fermi a I'équilibre : fi = 1/ {exp[B((h*k?/m) — u)] +1}.
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Le calcul du potentiel écranté ¢ d'une charge ponctuelle, aux grandes distances,
n’est plus du type Yukawa. Il présente un caractere oscillant qui montre sa décroissance

lente : ¢(r) o r~3 cos(2kgr). Ces oscillations sont appelées oscillations de Friedel.

THEORIE DES LIQUIDES DE FERMI

La théorie des liquides de Fermi a été introduite par L.D. Landau [21]. Elle permet,
a partir de I'image simple et intuitive de quasi-particule, de tenir compte des interac-
tions électron-électron dans un matériau en se basant sur I'approximation des électrons
indépendants.

Jusqu’a présent, les modeéles évoqués sont des extensions de la théorie des électrons
indépendants et I'introduction des interactions entre électrons n’apporte quune modi-
fication de la relation de dispersion (cf. Eq. (T-19)). Les états électroniques du systeme
restent des états stationnaires dont 1’écriture est identique a celle en I'absence d’interac-
tion. Seule leur forme peut se trouver changer.

Concept de quasi-particule

La théorie de Landau est également une extension de la théorie des électrons in-
dépendants. Elle se base sur une correspondance continue des états propres et des
particules en l’absence et en présence d’interactions entre électrons dans un systeme,
a condition que ces dernieres ne provoquent pas de transition de phase (e.g. la création
de paires de Cooper).

Les excitations dans un systeme sans interaction sont des paires électron-trou de
moment k et d’énergie E(k) bien définis. Leur temps de vie est infini car ce sont des
états propres du hamiltonien. En revanche, avec l'introduction adiabatique d’interac-
tions électroniques, les excitations élementaires sont des quasi-particules. Il s’agit d’élec-
trons habillés des fluctuations de densité les entourant. Ce nouvel état est donc régi par
une statistique fermionique.

En toute rigueur, il faut également tenir compte des interactions entre quasi-
particules dont le comportement est décrit par les parametres de Landau. Cependant,
I'image seule des quasi-particules suffit généralement pour obtenir une description
correcte du systéme.

Ces quasi-particules évoluent autour du niveau de Fermi et, comme cela a déja été
énoncé, ont des propriétés correspondantes a celles d’électrons nus, i.e. elles possedent
le méme nombre quantique que les électrons. Cependant, cette correspondance connait
des limites, les propriétés dynamiques de la quasi-particule étant renormalisées par les

interactions. Ainsi, ce sont des excitations presque libres, leur temps de vie T est donc
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FIGURE 1.11 — Spectre des excitations dans un liquide de Fermi.

fini. Dans un métal a 3 dimensions, il s’écrit : T « (E — Eg) 2. Lorsqu’on considére des
excitations dont le moment est proche de kg, c’est-a-dire, pour des énergies proches de
celle de Fermi, le temps T devient plus grand que l'inverse de 1’énergie de I’excitation et
donc la quasi-particule est un objet bien défini. En d’autres termes, la théorie de Landau
est bien valide quand l'intérét se porte sur les propriétés a basse énergie. Cette théorie
est donc un outil puissant pour déterminer les propriétés de transport et thermodyna-

miques d'un métal.

Propriétés a 1’équilibre

Afin de connaitre les propriétés physiques a basse énergie d'un systeme en pré-
sence d’interaction, il est important d’obtenir des informations sur 'énergie des quasi-

particules et de leur interactions.

Fonction de distribution et énergie d’une quasi-particule

L’état fondamental d'un gaz de particules en I'absence d’interaction est décrit par
la fonction de distribution no(k) qui présente une discontinuité d’amplitude égale a
1 a la surface de Fermi. Dans le cas d'un systéme en interaction, cette fonction du
nombre d’occupation possede également une dicontinuité en kr mais dont I’amplitude
devient Z < 1. Cette quantité représente la partie des électrons qui se trouvent dans un
d’état de quasi-particule (cf. Fig. (12)). La valeur de Z diminue avec I'augmentation de

I'interaction entre les électrons.

Les excitations sont déterminées par les déviations qu’elles induisent dans la fonc-
tion de distribution par rapport a l'état fondamental : én(k) = n(k) — no(k) ou le
signe de én(k) est +£1 selon qu’elle représente une quasi-particule ou un quasi-trou
avec n(k) = 1/(ePE®) 4-1). L'expression des changements JE de 1'énergie d"une quasi-
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. 1

F1IGURE 1.12 — Comportement de la fonction de distribution en moment dans le cas d’un systeme en
I'absence d'interaction (trait plein) et en présence d’interaction (tiret).

particule est développée en puissance de on(k) [57] :

6E =Y Eo(k)on(k) + %Zf(k, K'on(k)on(k'), (1.22)
k kK

ol le premier terme représente 1'énergie d'une quasi-particule et le deuxieme corres-
pond a l'interaction f(k, k") entre quasi-particules.
Si on néglige le deuxiéme terme, I'énergie d"une quasi-particule, en respectant 1’état

fondamental, s’écrit :
k
E(k) = Ep + ——(k — k). (1.23)

Cette relation, qui montre que l'énergie d'une quasi-particule n’est pas I'énergie d'un
électron, définit la masse effective m*. Dans le cas d"un gaz d’électrons en I'absence d’in-
teraction, m = m*. En revanche, en présence d’interaction et pour des énergies proches
de celle de Fermi, la relation de dispersion (T:23) induit le remplacement de la masse de
'excitation m en m*. Par ailleurs, le moment k ne change pas car, d’apres le théoreme de
Liittinger, malgré les changements de la surface de Fermi induits par les interactions, le
volume contenu reste un invariant [58].

Fonction spectrale d'une quasi-particule

La fonction spectrale, qui permet une caractérisation des excitations, se trouve
également changée par la présence des interactions. La probabilité de trouver un état
d’énergie fiw avec un moment k s’écrit, dans le cas d'un gaz d’électron indépendant
A(k, hw) = 6(hw — E(k)). Il s’agit simplement d’un pic de Dirac reflétant le fait que les
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excitations dans ce type de systéme sont bien définies (cf. Fig. (T-13)).
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FIGURE 1.13 — Allure de la fonction spectrale dans le cas d’un systéme en I'absence d’interaction (trait

plein) et en présence d’interaction (tiret).

En présence d’interaction, la fonction spectrale est une lorentzienne dont le pic, cen-
tré en E(k), s’affine quand la valeur du moment k s’approche de kg. Ceci s’explique par
le fait que les quasi-particules sont des excitations, de mieux en mieux définies a 1’ap-
proche du niveau de Fermi. Le poids de cette lorentzienne est le parametre de renorma-
lisation Z. Le reste (1 — Z) correspond a un fond continu d’excitations mal définies qui

peut raisonnablement étre ignoré a basse énergie.

Propriétés thermodynamiques
La chaleur spécifique a volume constant est définie comme la variation de I'énergie

interne U du systéme en fonction de la température T :

10U
F _
v - V aT (1'24)

La dépendance de l'énergie U par rapport a la température vient de l'excitation des
quasi-particules par agitation thermique, déterminée par n(k). Ainsi, la chaleur spéci-

fique s’écrit [57] :
ck = m3ka%T. (1.25)

%

La différence avec un gaz d’électron réside dans la substitution de la masse réelle par la

masse effective m*.
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La suceptibilité de spin a température nulle est définie par :

PEo\ !
Xo = <Vm> , (1.26)

ol Ej est I’énergie de 1’état fondamental et M 'aimantation qui conduit a modifier le
vecteur d’onde de Fermi en kg + dkp pour les spins up et en kg — dkg pour les spins
down. A partir de I'équation ([@22)), on obtient :

;uZkam*

w21+ )’ (127

X0
ou yup est le magnéton de Bohr et Fj est un coefficient relié a 1'interaction de charge entre
les quasi-particules [57].

Enfin, la compressibilité est définie par :

. 82E0 m*kF

-1
Ko = <V—8V2 > = PRI+ E) )’ (1.28)

avec F; un coefficient connecté aux interactions de spin entre les quasi-particules.
Chacune de ses quantités possedent un comportement dépendant de la masse effec-

tive et donc des interactions.

Il n’a pas été nécessaire de spécifier la force du couplage entre les interactions et c’est
la que réside la puissance de la théorie de Landau.

Notons, pour finir, que les états de quasi-particules sont également différents des
états d'un gaz d’électrons indépendants. Les interactions provoquant un élargissement
des états propres du systeme, certains d’entre eux finissent par fusionner en un seul

état, celui de la quasi-particule.

THEORIE DE LA DIFFUSION : TRANSPORT DANS UN SYSTEME MESOSCO-

PIQUE

La section 1.3 était dédiée a une série d’exemples de phénomeénes directement reliés
a la nature quantiques des porteurs de courant. Les sections 1.4 et 1.5, quant a elles,
ont mis en lumiere I'importance de la prise en compte des interactions électroniques
dans la description des conducteurs. Forts de ces deux points et afin d’aller plus loin
dans I'étude des systémes mésoscopiques, nous nous focalisons sur la connaissance de
leurs propriétés de transport, en empruntant la voie la plus naturelle et la plus ancienne,
I’étude du courant moyen et de la conductance.

Cependant, comme nous le verrons par la suite, ce type d’observables renseigne
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uniquement sur 'aspect moyen du transport. Le courant traversant un échantillon est
rarement constant dans le temps. Il est alors naturel d'introduire de nouveaux outils de
travail rendant compte du caractére fluctuant du courant autour de sa valeur moyenne.
Ce sont précisemment les corrélations de courant (bruit et corrélations croisées), qui, a
travers leur comportement, permettent I’'obtention d’informations supplémentaires sur

les porteurs de courant.

Courant et conductance

R. Landauer a, le premier, développé une théorie du transport dans un systeme
mésoscopique, basée sur la seule connaissance des propriétés de diffusion de ce dernier
[1]. Simples et intuitifs, les modeles issus de cette théorie se démarquent des modeles
semi-classiques, comme ceux de Driide ou de Sommerfeld, en s’appuyant directement

sur la nature ondulatoire des électrons.

Le systeme

Le systéme mésoscopique considéré est connecté de part et d’autre a des conduc-
teurs de taille macroscopique a I'équilibre thermique, communément appelés réservoirs.
Ces derniers sont donc caractérisés par la température T et par leur potentiel chimique
My, o & = L désigne le réservoir de gauche et « = R celui de droite, supposé bien défini

par la présence de processus de relaxation (cf. Fig. (T-17)).

échantillon
Réservoir L mesoscopique Réservoir R
a
M T 4—% S <—:R— M, T
L R R

fils parfaits

FIGURE 1.14 — Exemple de systeme comportant un conducteur mésoscopique connecté par des fils a deux
électrodes. Les amplitudes des ondes entrantes et sortantes de I'échantillon sont respectivement notées a,
et by.

Il est assez difficile de tenir compte des processus possibles de dissipation des réser-
voirs dans le systeme. Aussi, il est d'usage d’ajouter des fils parfaits entre 1’échantillon
mésoscopique et les réservoirs. Ces fils, sans impuretés, peuvent étre des fils quantiques
unidimensionnels ou des systemes quasi-unidimensionnels dont le nombre de canaux,
déterminé par la section constante S du systéme, est de 'ordre de 25/ A%, Ap étant la
longueur d’onde de Fermi. La seule propriété impérativement respectée par ces fils est
que les électrons qui y circulent sont décrits par des ondes planes dans la direction lon-
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gitudinale ne subissant aucune rétrodiffusion. Les contacts avec les réservoirs doivent
étre transparents, de telle sorte que les électrons sont absorbés parfaitement.
L’application aux bornes du systeme d"une tension d’énergie eV, qui n’est autre que
la différence des potentiels chimiques des deux réservoirs, induit, dans le conducteur
mésoscopique, l'injection d’électrons obéissant a la fonction de distribution de Fermi-

Dirac :
1
exp (Ekggfa) +1

fa(E) (1.29)

laquelle dépend de la température et des potentiels chimiques. Notons que I'état hors
équilibre du conducteur, provoqué par l'application d'une différence de potentiel aux
bornes du systeme nécessite, en principe, 'usage de la thermodynamique des systemes
hors équilibre. Cependant, en supposant une tension appliquée suffisament faible, il est
possible d’utiliser le formalisme d’équilibre traditionnel.

La force de I'approche de R. Landauer réside dans la description de 1’échantillon par
ses seules propriétés de diffusion. Il se comporte ainsi comme une boite noire, décrite par
une matrice S, appelée matrice de diffusion, qui relie les états incidents des électrons
provenant de chaque réservoir aux états réfléchis et transmis par I’échantillon (cf. Fig.
(T-14)). Enfin, les interactions entre électrons sont négligés dans ’ensemble du systéme,

comme dans la forme initiale du modele.

Dans le systeme global que nous venons de présenter, on suppose que les réser-
voirs, en plus des fils, peuvent étre décrits comme un systeme quasi-unidimensionnel
de longueur infinie. Par cette hypothese de travail, nous considérons l'existence de plu-
sieurs canaux de conduction. Les électrons qui y circulent sont confinés dans la direction
transverse notée r | et libre dans la direction longitudinale x. Dans cette configuration, le
confinement des électrons selon r; induit une quantification des niveaux d’énergie, no-
tés E,,. Ces états propres sont I'analogue des modes électromagnétiques dans les guides
d’ondes et sont appelés canaux transverses. En revanche, dans la direction longitudi-
nale, le systeme est caractérisé par un vecteur d’onde k évoluant de maniere continu.

L’énergie totale d"un électron s’écrit alors :

E = E,+E,
Kk
= E,+ o (1.30)
Notons que, pour une énergie E donnée, la condition E, > 0 implique 'existence d'un

nombre fini de canaux de conduction. De plus, I'indice n qui apparait dans cette relation
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de dispersion permet d’identifier quel canal, équivalant a un systéme uni-dimensionnel
parfait, sert de guide d’onde aux électrons.

Ce type de géométrie permet également d’imposer la séparabilité de la fonction
d’onde d’un électron en une fonction de la variable r; et une fonction de la variable
longitudinale x. Par exemple, 1., I'opérateur d’annihilation d’une particule de spin ¢
dans le réservoir « est la somme de I'état incident se propageant vers le conducteur et

des états diffusés par 1'autre terminal et s’écrit :

27thvg,

l)bDélT(r /dEelEt/h Z X{Xﬂ rJ‘ ) <aangeika'nxa _}_bange—ika,WXW)'
(1.31)

Aune €t byye sont les amplitudes des ondes incidentes et réfléchies connectées entre elles
via la matrice de diffusion S. La fonction x,, est I'état propre normalisé des parti-
cules confinées dans la direction tranverse : [ dr| Xan(r,)x5,(r.) = 1. N, représente
le nombre de canaux de conduction du terminal a et 'on a introduit la vitesse de pro-
pagation des électrons v, (E) = hky,/m. Cette expression de la fonction d’onde est
généralisable a une situation a réservoirs mutiples. Il suffit pour en tenir compte de

rajouter une somme sur un indice § indiquant les réservoirs supplémentaires [59].

Calcul du courant

Le but de ce paragraphe est d’obtenir une expression du courant. Plusieurs mé-
thodes existent pour y parvenir. Citons, par exemple, celle des paquets d’onde qui
s’appuie sur une image tres intuitive de comptage des particules aux contacts entre les
fils et ’échantillon mésoscopique [60]. Cependant, la méthode de diffusion basée sur la
seconde quantification, que nous utiliserons, reste un choix plus judicieux car elle est

systématique et facilement généralisable [61], [62].

Cette méthode est appliquée au cas d'un systéme a deux réservoirs dans lequel
plusieurs canaux de conduction sont occupés par les électrons.

La fonction d’onde des électrons du systéme, définie a I'équation (T-31), s’écrit en
fonction des amplitudes des ondes incidentes a,,, et réfléchies b,,, qui parviennent ou
sortent du conducteur. Afin d’utiliser la méthode de la diffusion par seconde quantifi-
cation, ces amplitudes sont remplacées par les opérateurs de création ou d’annihilation

aﬂ, et ?),SL)U agissant dans un espace de Fock. Leur nature fermionique impose qu’ils
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obéissent aux relations d’anticommutation :

[ﬁang(E),fll/nzw(E,>]+ = (Sa,a’(sn,n/ég"g'/é(E — El), (1.32)

[ﬁgq)a(E),ﬁS,)ﬂa(E')] L= 0. (1.33)

Le passage en seconde quantification est un changement de point de vue de la situation
dynamique du systéme (cf. Fig. (T-15)).

—_— ]
a4 = R R R
T . .
. . JE— - 5 éservoir
Réservoir L aL,n Y bR,n
T h Ho T
Hy A
ey
-— T —
bL1 L aRr,1
B — —
bL,n 3Rn

FIGURE 1.15 — Exemple de systeme comportant un conducteur mésoscopique multicanaux indexés par n.
Un électron incident dans le canal 1 peut étre soit transmis dans un des canaux du réservoir opposé, soit
réfléchi dans un des canaux du réservoir initial.

En effet, a 'origine, la matrice de diffusion S fait intervenir des amplitudes de fonc-
tion d’onde alors qu’il est nécessaire qu’elle fasse intervenir les amplitudes de courant.

Les opérateurs 4 et b sont connectés via cette matrice de diffusion par :

bris Ar10
bin a
Lo o LNLU'
" =S| (1.34)
brie AR1s
bRrNgo ARNgo

La matrice S, qui est de dimension (Ny + Ng) x (N + Ng), peut s’écrire par blocs :

r(E) t(E
s_ (1) 1)) -
t(E) r'(E)
ot les blocs diagonaux r et ' décrivent les réflexions subies par les électrons issus,

respectivement, des réservoirs de gauche et de droite. Les matrices non diagonales re-
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présentent les transmissions des électrons a travers I'échantillon. La conservation du
courant implique que la matrice de diffusion soit unitaire, SST = 1, qui se traduit par
les relations # (E)t'*(E) = t(E)t'(E) et ¥'(E)r"*(E) = r(E)r"(E). En d’autres termes, cela
induit que les électrons ont la méme probabilité d’étre transmis du réservoir de gauche
vers celui de droite que de passer a travers 1’échantillon depuis le réservoir de droite
vers celui de gauche. Ce constat, issu de la conservation du courant, est la conséquence
directe de I'hypothese de départ que les processus de diffusion sont entierement élas-
tiques, c’est-a-dire que les états incidents, transmis ou réfléchis ont la méme énergie.

I1 est maintenant possible de calculer le courant circulant dans le réservoir «. Celui-ci

est défini de maniére usuelle comme :

L(x,t) = %Z/drj_ [lﬁlg(r,t) al,l’ag(r,t) alpmr( )1,0110( nl,

0xy

(1.36)

our = (x,r,). En remplagant la fonction d’onde ¥, par son expression en termes des
opérateurs Ay et byye, le courant s’exprime comme une double intégrale sur 1'énergie.
Les énergies E et E’ qui interviennent dans cette double intégrale avec les opérateurs
précedemment cités, coincident ou sont tres proches et ceci est vrai pour toutes les
quantités physiques auxquelles nous sommes intéressés. Sur un tel domaine d’énergie,
les vitesses vy, ont une variation trés lente en 1’énergie qui permet de négliger leur

dépendance. L'expression du courant devient alors :

Io(x,t) = hZ/dEdE”E E)”h( 3o (E)ano (E') — b} (E )Bma(E’))-
(1.37)

En utilisant la relation (T-37), I’expression du courant ne fait intervenir que les opérateurs

dane -
L(x, ) = 27rh Yy /dEdE’ E-EN/GE () AR (0 E, E )y (E),
’B 0% mmn,oc
(1.38)
ol f et 7y désignent les réservoirs (L ou R) et la matrice A est définie par :
k

avec Sy, iy 1'élément de la matrice de diffusion permettant d’exprimer les opérateurs b
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en fonction des oprateurs 4 via la relation :

A~

bzxka(E) = Zstx'y,knﬁ'yka(E)- (1.40)
mn

Calcul du courant moyen et de la conductance

L'expression de I'opérateur courant permet de définir celle du courant moyen. C’est
dans ce but que 1'on s’intéresse au nombre moyen d’électrons d’énergie E dans le réser-

VOIr & :

(tung (E)apma (E')) = Supdmnd(E — E') fu(E), (1.41)

ou f, est la distribution de Fermi-Dirac du réservoir de potentiel y1,. En utilisant le fait
que la somme sur les canaux du produit des élements de la matrice de diffusion puisse

s’écrire en terme de trace :
t T
Y stpmn(E)sapon (E) = Tr [shgun(E)supmn (E) | (1.42)
mn
le courant moyen circulant dans le réservoir « s’écrit :

(L(xt)) = — Y [ dETupun [fo(E) - f5(E)], (1.43)
th g

ol Tapmun = ]s“ﬁmnlz repésente la probabilité de transmission d"un électron du canal m
du terminal § vers le canal n du terminal a. La somme sur l'indice ¢ ayant été effectué,

il s’agit de 1’expression du courant moyen total au sens de spin.

D’une part, a température nulle, les états dont 1énergie est inférieure a I'énergie de
Fermi sont pleins et ceux dont I'énergie est supérieure a Er sont vides. Rendant compte
de cette situation, les fonctions de distribution de Fermi-Dirac deviennent des fonctions
de Heaviside. D’autre part, en supposant que la tension V = @, avec x # f, instaurée
aux bornes du systeme ne soit pas trop élevée, il est raisonnable de faire ’hypothese
que la probabilité de transmission est indépendante de 1’énergie. Dans cette situation, le

courant moyen dans le réservoir a devient :

2
<le(x/ t)> = ;—Z%Taﬁmn- (144)

La conductance, quant a elle, s’obtient de I'expression précédente en la divisant par la
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tension. Ainsi,

2
e
sz,B = %%Taﬁmn/ (145)

ot Y., Tapmn représente la transmission totale d’un des réservoirs vers l'autre. On re-
marque que la conductance dépend uniquement de la probabilité de transmission pour
des canaux occupés confirmant le role fondamental de la matrice de diffusion pour
comprendre la dynamique des électrons.

L'expression (T:45) est connue sous le nom de formule de Landauer. Une version
généralisée de cette formule au cas d'un conducteur avec un nombre quelconque de
contacts et de canaux a été obtenu par M. Biittiker [59]. De plus, certains modeles
permettent d’étendre ce formalisme & un systéme d’électrons en interaction [63].
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F1GURE 1.16 — Comportement de la conductance a travers un point quantique en fonction de la tension de
grille appliquée [3].

Des expériences, dans lesquelles le nombre de canaux de I’échantillon est controlé
par une tension de grille, sont tres vite venues confirmer cette relation [3]. Ainsi que
le montre la figure (.16, pour chaque canal de probabilité de transmission proche de
I'unité, la conductance présente un comportement en marche d’escalier dont la hau-
teur correspond & un quantum de conductance 2¢?/h. L'augmentation de la tension de
grille provoque 1'ouverture d"un canal de conduction supplémentaire se traduisant par

I'apparition d’un nouveau plateau.

La formule ou une formule de Landauer

Certes, I'équation (T:75) n’est pas exactement la formule de Landauer, telle qu’ob-
tenue dans l'article initial [1], [2]. Pendant longtemps, la communauté s’est demandée



1.7

1.7. Bruit et corrélations croisées 35

qu’elle était la bonne formule de Landauer. La réponse dépend de la maniére dont la
conductance est mesurée. Plus précisement, cela dépend du protocole expérimental uti-
lisé, c’est-a-dire selon que le courant traversant I’échantillon soit mesuré aux bornes des
réservoirs ou que des sondes soient plagées de part et d’autre de 1’échantillon mésosco-
pique [64]. Dans cette derniére situation, I’'expression de la conductance devient :

G = iziTm” (1.46)
T - T 4

Cette formule n’a jamais réellement été retrouvé par des calculs utilisant la théorie de la
réponse linéaire, contrairement a 1'équation ([T75). De plus, il est quasiment impossible
expérimentalement de mesurer le courant directement en sortie du conducteur sans

détruire la cohérence de phase du transport entre les réservoirs [65].

Nous finissons cette introduction aux calculs du courant moyen et de la conductance
en revenant un instant sur la formule de Landauer ([T75) dans le cas d"un échantillon
mésoscopique a un canal de conduction. En considérant ce conducteur parfait dont le
coefficient de transmission T est 1, il parait naturel de penser que la résistance est nulle.
Mais l'expression (T:45) indique le contraire. Plus précisement, elle traduit la présence
d’une résistance non négligeable égale a /2¢* soit environ 12.9kQ).

La question qui se pose alors est de savoir d’ol1 vient cette résistance et comment un
conducteur parfait peut en avoir une. Ce probleme a été le sujet de nombreux débats
controversés [66]. Puisqu’aucune rétrodiffusion n’est autorisée dans le conducteur mé-
soscopique, cette résistance ne peut venir que des contacts entre réservoir et fil. En effet,

la résistance peut étre décomposée selon les différents élements du systeme, telle que :

h h N h(1-T)
22T 22 22T

= Rc + R, (1.47)

ol Rc est la résistance aux contacts de valeur 12.9k() et Rg, la résistance intrinseque de
I’échantillon de valeur nulle pour une probabilité de transmission T = 1. Une expérience
a d’ailleurs confirmé ces prévisions théoriques en mesurant ces deux résistances sur un

conducteur balistique unidimensionnel [67].

BRUIT ET CORRELATIONS CROISEES DANS UN SYSTEME MESOSCOPIQUE

Sila conductance et le courant moyen permettent une bonne description d’un échan-
tillon mésoscopique, ils ne réferent qu’a I’aspect moyen du transport. Or, les fluctuations
du courant au cours du temps sont un outil supplémentaire efficace dont il nous faut

tenir compte afin d’accéder a des informations sur les corrélations entre porteurs de



1.7.1

36 Chapitre 1. Propriétés des conducteurs mésoscopiques

charge ou encore sur leur statistique. C’est justement la définition du bruit et des corré-

lations croisées.

Définition des corrélations de courant

Afin de caractériser I'amplitude et la fréquence des fluctuations du courant autour
de sa valeur moyenne 6I(t) = I(t) — (I(t)), ot I(t) est le courant stationnaire induit
par l'application d’une tension constante aux bornes d'un conducteur, il est d'usage

d’introduire une fonction de corrélation courant-courant, définie par :

C(t) = (SI(H)SI(t+71)), (1.48)
soit, en termes de courant :
1 T
C(r) = lim - /0 At (I(H)I(t + 7). (1.49)

Cependant, il est préférable de travailler avec la densité spectrale de la fonction C(7),
obtenue en utilisant le théoreme de Wiener-Khintchine. De maniere générale, celui-ci
stipule que, pour un processus aléatoire stationnaire I(t), la densité spectrale S(w) de

ce processus est la transformée de Fourier de sa fonction de corrélation. Ainsi,

S(w) = /drC(r)e”"‘”. (1.50)

Cette définition s’appuie, tout de méme, sur une hypothese d’érgodicité c’est-a-dire
que les moyennes d’ensemble d’un processus aléatoire I s’identifient aux moyennes
temporelles de chaque réalisation I(f).

Le bruit S(w) a pendant longtemps été considéré comme un effet parasite a éra-
diquer, les fluctuations du courant venant perturber la précision des mesures de ce
dernier. Depuis une vingtaine d’années, le bruit a connu un regain d’intérét car expéri-
mentateurs et théoriciens ont réussi a en extraire de nouvelles informations, soit parce
que non contenues dans le courant moyen, soit en raison de la difficulté de les obtenir
autrement.

Le bruit trouve sa source dans la nature stochastique du transport et il en existe trois
types différents : le bruit télégraphique ou en 1/f a basse fréquence produit par les
fluctuations de la conductance, lesquelles sont causées par 1’absorption ou 'émission
d’une charge par une impureté ou un défaut cristallin dans un conducteur [68], [6g],
[7zd]. Ce bruit dépend de l'inverse de la fréquence et est proportionnel au carré de la
tension. Le bruit de Johnson-Nyquist ou bruit thermique est causé par 'agitation des

électrons dans un métal a température non nulle. Ce dernier est un bruit d’équilibre,
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c’est-a-dire apparaissant également lorsqu’aucune source de tension n’est appliquée au
systéme. Enfin, le bruit auquel nous nous intéressons dans cette these est de nature
quantique.

L'extraction d’information sur un échantillon mésoscopique fait intervenir diffé-
rentes échelles d’énergie : celle de la fréquence d’étude hw, celle de la température
du conducteur kgT et enfin celle de la tension appliquée eV a ses bornes. Le rapport
entre ces échelles d’énergie caractérise le type de bruit en présence : bruit classique
(hw < kpT) ou quantique (iw > kgT), bruit d’équilibre (icw > eV) ou hors équilibre
(hw < eV).

Bruit a 1’équilibre

A température non nulle, il est impossible, pour un conducteur, de ne pas abriter
des fluctuations thermiques qui sont une source de bruit. Plus exactement, 1’agitation
thermique est responsable des fluctuations du nombre d’occupation des niveaux électro-
niques dans un échantillon. C’est ce qu’a observé J. B. Johnson [71], mettant en évidence
la présence d"un bruit d’équilibre, et ce qu’a établit H. Nyquist [72] en interprétant ces
fluctuations en termes d’échange d’énergie rayonnée.

Reprenons le systeme décrit par la figure (T-17), en ne considérant qu'un seul canal
de conduction occupé. La maniere la plus naturelle de s’intéresser au bruit d’équilibre
est de considérer les états remplis a travers un nombre d’occupation n pouvant valoir 1
ou 0. Le nombre moyen d’occupation (1) est simplement déterminé par la distribution
de Fermi-Dirac f.

Ainsi, a l'équilibre, la probabilité pour un état de se trouver inoccupé est, en
moyenne, donnée par 1 — f. Les fluctuations du nombre moyen d’occupation a 1'équi-
libre sont alors définies par :

(n—(n)? = fa-f) (1.51)

L'utilisation de la relation f(1 — f) = —kgTdf/JE permet de retrouver l'expression du
bruit de Johnson-Nyquist a fréquence nulle, telle que fréquemment énoncée dans la

littérature :
S(w=0) = 4kgTG. (1.52)

Ce résultat, qui peut étre obtenu par le théoreme de fluctuation-dissipation, montre
que mesurer le bruit thermique n’apporte pas d’informations supplémentaires sur
le systeme que celles déja fournies par la conductance. Par ailleurs, la mesure ex-
périmentale du courant moyen reste plus facile a faire que mesurer ses fluctuations.

Notons cependant, que dans le cas de systeme fortement désordonné, le théoreme de
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fluctuation-dissipation n’étant plus respecté, la mesure du bruit thermique peut étre un

outil efficace pour extraire des informations sur le transport électronique.

Lorsqu’une tension est appliquée aux bornes d’un conducteur, la situation est bien

différente ainsi que nous allons le voir.

Bruit hors équilibre : limite classique
Bruit de grenaille

W. Schottky a, le premier, réussi a interpréter les fluctuations de courant observées
dans des tubes a vide [4]. Il identifia deux termes distincts dans le bruit : 'un est associé
au bruit thermique et l'autre au bruit de grenaille, dont la contribution est égale a 2el.

Contrairement au bruit de grenaille dans les conducteurs mésoscopiques cette contri-
bution est issue des fluctuations de la statistique des porteurs de charge. Il s’agit donc
d"un bruit classique.

A l'origine de l'interprétation du bruit dans les tubes a vides se trouve le calcul des
corrélations de courant d"une source de particules émises de maniére indépendante. Soit
T le temps moyen entre deux évenements tunnels ou entre deux émissions de particules
classiques. En gardant a 1'esprit que le transport classique comme quantique traduit
le transfert d’un nombre important de particules, la probabilité d’avoir N évenements

pendant un intervalle temporel t est définie par la loi de probabilité poissonienne :

Py(t) = ie_t” (1.53)
N NN . 53

Il est possible d’exprimer cette loi de Poisson en termes du nombre moyen de particules
émises pendant le temps ¢ : (N) = t/7. Ainsi,

<N>N€<N)'

Pn(t) NI

(1.54)

Le courant moyen de particule de charge e étant proportionnel a cette charge et au

nombre moyen (N), il s’écrit :

(1.55)

Les fluctuations de courant, en d’autres termes le bruit, sont proportionnelles a la va-

riance du nombre de particules émises. Or, la variance dune variable aléatoire suivant

la loi de Poisson est égale a sa valeur moyenne. Finalement, le bruit poissonien s’écrit :
var(N)

Sp(N) = 2¢° — = 2e(I). (1.56)
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Ce bruit est donc proportionnel au courant et a la charge des porteurs. Cette relation,
connue sous le nom de formule de Schottky, est d'une grande importance car elle sert
d’étalon pour les résultats du bruit a fréquence nulle dans les conducteurs mésosco-
piques. Par exemple, elle a permis de mettre en évidence la fractionalisation de la charge
des quasi-particules de Laughlin dans le régime d’effet Hall quantique fractionnaire [g],
[10], [11], ou encore la charge 2e des paires de Cooper dans les supraconducteurs [5],
[6], [7], [8]. Dans cette these, nous étudierons le comportement de cette relation de pro-
portionnalité dans d’autres types de systeme, le nanotube de carbone et le fil quantique.
Comme il est d’usage, nous introduisons le facteur de Fano afin de caractériser le type
de bruit :

P = w9 (1.57)

2¢(I)
qui sera tres utile afin d’observer la charge des excitations circulant a travers le nanotube

de carbone.

Bruit hors équilibre : limite quantique

Nous continuons cette revue rapide des bruits hors équilibre avec le bruit de gre-
naille quantique. Les questions primordiales qui découlent de la description quantique

des porteurs du courant sont : que signifie le bruit et comment le mesurer ?

Redéfinition des fonctions de corrélations

Des équations (T:49) et (T.50), les fluctuations d’un courant stationnaire sont redéfi-

nies par :

S(w) = lim %/OTdt/:odTei“’T(<I(t)I(t—|—T)>—<I(t))(l(t+r)>). (1.58)

T—+o0

Dans le cas classique, la stationnarité du systeme implique que (I(t)I(t + 7)) =
(I(t+ 71)I(t)) et de fait, induit la symétrisation du bruit classique :

Sc(w) = Sc(~w), (1.59)

ou I'indice c fait référence a la situation classique dans laquelle cette relation s’applique.

En revanche, dans un systéme mésoscopique ot1 la nature quantique des porteurs de
courant est a prendre en compte, les objets apparaissant dans la formule des fluctuations
sont des opérateurs et la question de la symétrisation du bruit intervient. En effet, les
opérateurs courant pris a des temps différents ne commutent pas. Bien qu’ils soient
chacun des opérateurs hermiticiens, le produit I(t)I(f + T) ne 'est pas. Par contre, la
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version symétrisée de ce produit 5(I(t)I(t+7) + I(t+ T)I(t)) posseéde cette propriété et
assure a l’'expression du bruit d’étre réelle donc mesurable. Les fluctuations de courant

symétrisées s’écrivent :

Sm(@) = 3 (51 (w) +5 (@), (1.60)

ol S; et S_ sont les densités spectrales non symétrisées. Ces corrélateurs peuvent étre
décrits en termes de taux d’émission ou d’absorption de particules, si les états initiaux
|i) et finaux |f) sont connus :

Si(w) = h;Pi|<f|I<t>|i>|25<hw+Ef—Ei), (1.61)
S-(w) = h;Pi|<f|I<t>|i>|25<hw+Ei—Ef), (1.62)

ou P; est la distribution de probabilité des états initiaux. Les quantités S et S_ peuvent
s’interpréter comme suit. Le conducteur mésoscopique étant couplée a un environne-
ment permettant la détection du bruit, la composante S (resp. S_), a fréquence positive
(resp. négative), représente le taux d’émission de photons produits par le conducteur
mésoscopique. A fréquence négative (resp. positive), S, (resp. S_) correspond au taux
d’absorption de photons de I’échantillon provenant de I’environnement.

Dans la littérature, 'argument précédemment invoqué suffit pour symétriser I'ex-
pression du bruit [73], [74]. Cependant, cette convention n’est pas justifiée car la non
hermiticité de I(f)I(t + T) n’est pas une condition rédibitoire pour que sa transformée
de Fourier soit réelle. De plus, il apparait, de la décomposition du bruit symétrisé, que
St (w) =S(w) et S_(w) = S(—w) sont des quantités physiques mesurables, en théorie,
séparemment.

Nous choisissons donc d’utiliser la définition des fluctuations de courant non symé-
trisées, choix justifié expérimentalement, comme nous le verrons plus tard. Le probléme
de la symétrisation du bruit ne se pose pas dans les expériences a tres basses fréquences
(hw < eV, kgT), car les contributions S et S_ sont les mémes.

Bruit a fréquence nulle dans un conducteur mésoscopique

On considere de nouveau le systéeme détaillé sur la figure ([T17). Le bruit dans 1'un
ou l'autre des réservoirs s’écrit [73] :

62
Suw(©) = S ¥ [ dE[T(E) (1= ) + fal1~ fr))
+ T,(E) (1= Tu(E)) (f— fu)’]- (1.63)
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Le premier terme correspond a la contribution thermique du bruit et le deuxiéme cor-
respond a la partie hors équilibre des corrélations de courant quantique.

Dans la limite des hautes températures fiw < kpT et lorsque la tension appliquée aux
bornes du systeme est nulle, seul le bruit de Johnson-Nyquist est mesuré. En revanche,
a température nulle et dans une situation hors équilibre (eV # 0), ce terme disparait
et les fonctions de distribution de Fermi-dirac se comportent comme des fonctions de
Heaviside. Ainsi, le bruit dans le systeme mésoscopique est le bruit de grenaille, qui
s’écrit [6d], [61], [75] :

2¢?
SLry(0) = %eVZTn (1-Ty). (1.64)

En supposant une probabilité de transmission égale a 1, le bruit s’annule. Il s’agit de la
méme condition sur T, qui a permis de montrer le comportement en marche d’escalier
de la conductance. Ainsi, 'annulation du bruit correspond a une conductance multiple
de 2¢2/h [76], [z7], [78], [za], [8d]. Au contraire, considérant une probabilité de trans-

mission nulle, le bruit s’exprime comme le bruit poissonien de la formule de Schottky.
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FIGURE 1.17 — Comportement du bruit de grenaille en fonction de la conductance dans un point contact
[7al.

Ce résultat apporte un autre aspect intéressant sur la charge des porteurs de courant.
Dans le cas d"un systeme a un seul canal de conduction, le bruit devient :

Sur)(0) = 2e(N(1-T). (1.65)

La comparaison de ce résultat avec la formule de Schottky montre alors que, dans un

conducteur mésoscopique ot circulent des électrons sans prendre en compte leur in-
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teraction, le bruit se trouve réduit. Il est dit sous-poissonien. Le facteur de Fano rend
compte de ce changement de régime : F = (1 — T). Ainsi, le coefficient de proportion-
nalité entre bruit et courant a changé.

Transition entre régime de bruit

En supposant les probabilités de transmission indépendantes de 1'énergie, 1’expres-

sion devient [60], [61] :

2¢? eV

Cette formule est valable quelque soit la température ou la tension. Dans la limite de

faible transmission, ce bruit devient alors :
Srr)(0) = 2e(I)coth (eV/2kpT). (1.67)

Des mesures expérimentales sont venues confirmer la validité de cette expression [81].
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FIGURE 1.18 — Comportement du bruit en fonction du courant dans deux régimes. La courbe (a) correspond
a la limite haute température et faible tension appliquée, alors que la courbe (b) traduit une situation hors
équilibre a basse température [|81].

La figure (1.18) obtenue en regardant le bruit a travers le systeme pointe de STM
+ surface métallique illustre la transition entre bruit thermique et bruit de grenaille en
effectuant deux séries de mesures. La premiere, a haute température, montre que le
bruit et le courant ne retrouve une relation de proportionnalité que lorsque ce dernier

est important. La deuxieme série, cette fois a basse température avec une tension forte
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imposée aux bornes du systeme, met en évidence la linéarité du comportement du bruit

en fonction du courant, telle qu’énoncée par la formule de Schottky.

Corrélations de bruit a fréquence nulle

I existe une autre quantité importante en physique mésoscopique qui permet d’ap-
porter des informations sur la statistique des porteurs de courant : les corrélations croi-
sées ou corrélations de bruit. La définition de cette densité spectrale est la méme que
celle du bruit a ceci pres que les courants pris en compte dans sa formulation sont me-
surés dans des terminaux différents. En d’autres termes, la conservation du courant a
travers le systeme imposant que S;, = Sg = —Srr = —Sg1, l'expression devient :

62
Sy (0) = === 1 [ dE[T(E) (ALl ) + fr(1 = f2)
+ Tu(E)(1-Tu(E)) (fi - fo)’ ] (1.68)

Ce n’est pas tant la formule que son signe qu’il est intéressant d’analyser, car il permet
de caractériser la statistique des excitations dans un conducteur. Comme cela a été
fait dans 'expérience de Hanbury-Brown et Twiss [82] dans laquelle deux détecteurs
collectent les photons émis par une source lumineuse monochromatique. Le faisceau
créé par cette source, arrivant sur une lame semi-réfléchissante, se sépare en deux
composantes qui se propagent chacune vers un des détecteurs. Ainsi les corrélations
obtenues apres analyse des résultats des détecteurs sont toujours positives. L'explication
vient du fait que les photons sont des particules indiscernables obéissant a la statistique
de Bose-Einstein. Ainsi, plusieurs photons en moyenne ont occupé les mémes états
transverses du faisceau initial. Une fois que celui-ci est scindé en deux par la lame
semi-réfléchissante, la détection d’un ou plusieurs photons par un réservoir entraine la

détection de photons par 'autre réservoir (cf. Fig. (T.1g) de gauche).
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FIGURE 1.19 — llustration du bunching pour les bosons et de I'anti-bunching pour les fermions.

Le méme type d’expérience peut étre mené avec des électrons mais a cause de la
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difficulté de construire un faisceau dense d’électrons, les mesures sont effectuées dans
un systéme mésoscopique a trois terminaux, comme cela a été suggéré [60].

Dans un dispositif a trois terminaux, également appelé jonction en Y, les électrons
émis d'un premier réservoir ont la possibilité, au niveau de la séparation du faisceau,
d’étre réfléchis et de circuler vers un des détecteurs ou d’étre transmis et de se propa-
ger jusqu’a l'autre détecteur. A cause du principe d’exclusion de Pauli, interdisant aux
particules suivant une statistique fermionique d’occuper a plusieurs le méme état, les
corrélations croisées obtenues sont de signe négatif (cf. Fig. (T.19) de droite).

Plusieurs expériences ont permis de démontrer que le signe des corrélations croisées
permettaient de déterminer la statistique des porteurs de courant et ce, dans différents
systemes. Ainsi, 'expérience du groupe de Stanford [83], qui repose sur une analogie
du protocole de Hanbury-Brown et Twiss, utilise une fine grille métallique dans un gaz
bidimensionnel comme séparateur de faisceau pour les électrons. Une autre expérience
a été menée dans le régime de l'effet Hall quantique [84] : un point contact, placé au
milieu de la barre de Hall joue le role du séparateur de faisceau pour les particules
incidentes en deux états de bords transmis. Notons également que des corrélations de
signe négatif ont été obtenu dans des expériences d’émission de champ [85].

Les corrélations croisées sont donc un moyen efficace d’obtenir des informations sur

la statistique des particules circulant a travers un conducteur mésoscopique.

Dépendance du bruit en fréquence

L’étude de la dépendance en fréquence des corrélations de courant permet d’étu-
dier une gamme plus large de bruit car les échelles d’énergies mises en jeu sont alors au
nombre de trois. Comme nous 1’avons évoqué dans la partie introductive de cette section,
le rapport entre les énergies liées a la température (kgT), a la tension appliquée (eV) et a
la fréquence de mesure (fiw) va permettre la mise en évidence de transitions entre diffé-
rents régimes de bruit. Cependant, quelques précautions, liées justement a ces échelles
d’énergie, sont a prendre en considération. D'une part, a travers la prise en compte des
interactions électroniques, ce sont maintenant deux types de courant qui interviennent
dans les équations dynamiques de la densité de charge et du potentiel : le courant de
particules et le courant de déplacement €gdE/dt. Dans le cas dynamique, le courant total
est conservé ce qui n’est plus le cas du courant de particules [62]. Les équations précé-
dentes ont été obtenues dans la limite ot la fréquence d’étude est nulle, c’est-a-dire en
ne considérant que la conservation du courant de particules, celui de déplacement étant
inexistant. Ainsi, le raisonnement précédent n’est plus valide. Cependant, I'étude du
transport a fréquence finie peut étre rendue possible en restreignant 1’échelle d’énergie

de telle maniere que la matrice de diffusion ne dépende pas de 1’énergie, la dépendance
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en fréquence du bruit & travers fiw provenant exclusivement des fonctions de Fermi-
Dirac.
Bruit a basse fréquence

Dans le régime que nous venons d’évoquer, la formule reste valable a condi-
tion d’étre généralisée a une situation de dépendance en fréquence dans laquelle nous
regardons 'expression du bruit S, . Elle s’écrit, pour une tension V appliquée :

o2

St (@) = {sz/dE (FL(E @)(1 = fulE,w)) + fr(E @)(1 - fa(E,w))

7Th

+ Y T.(1-Ty) /dE (fL(E,w)(1 = fR(E,w)) + fr(E,w)(1 — fL.(E,w))) }
(1.69)

qui devient, apres intégration sur les énergies :

o2
Sur(w) = %{ehw/kBT ZTZ (1.70)

hw + eV hw — eV
+ [e(hw+eV)/kBT -1 + (hw eV)/kgT _ :| Z }

n

Telle est donc I'expression de la densité spectrale non symétrisée dans un conducteur
mésoscopique connecté a deux réservoirs. Rappelons qu’elle traduit la présence de phé-
nomenes d’émission a fréquence positive et d’absorption a fréquence négative. La ver-
sion symétrisée de cette formule a également été obtenue [86], [87]. Une autre formula-
tion de cette expression existe et 'équivalence entre les deux versions tient au choix du
corrélateur [19]. Nous avons choisi ici de s’intéresser a S..

Plusieurs remarques découlent de I'expression (1770). Tout d’abord, considérer la
situation w = 0 permet de retrouver les formules de la section précédente. Ensuite, le
bruit & I'équilibre, soit pour V = 0, s’exprime comme :

2hwG
Squ(qu)(w) = hw/ksT _ 1’ (1.71)

qui n'est autre que le bruit thermique obtenue par le théoreme de fluctuation-
dissipation. Dans la limite w — 0, on retrouve le résultat (T.52). Enfin, a température
nulle, les fluctuations de courant a fréquence finie s’écrivent :

2ehw 20(eV—hlw]) " 1-T,), hlw| < eV
Si (@) = LT+ { A Lo Tl =To) Rl (172)

B 0, hlw| > eV
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Le premier terme de cette expression correspond a un bruit a 1’'équilibre. Ainsi, la diffé-
rence dans le comportement du bruit aux fréquences positives et négatives est linéaire
en w. La dépendance en fréquence du bruit est donc représentée par deux droites qui
caractérisent trois régimes distincts :
— pour h|w| = eV, la dérivée du bruit présente une discontinuité, différenciant les
deux autres régimes,
— lorsque fi|w| > eV, le bruit total se réduit au bruit d’équilibre, lequel est déterminé
par les fluctuations quantiques du vide,
— tant que fi|w| < eV, le bruit obtenu est le bruit total.
Il est d'usage d’introduire alors le bruit d’exces défini par :

Sexces(w) — S(W)_Seq(w)/ (1-73)

soit :

(1.74)

2¢2(eV—h|w)) i
St (@) = {7;1 Y Tu(1=T,),  hlw| <eV

0, hlw| > eV

Les comportements des bruits totaux et d’exces sont schématisés sur la figure [@=0).

SA Sirces A

bruit total

t d'équilibre

" —t

- A -
> >
eV hw/2n eV hw /2n

FIGURE 1.20 — La figure de gauche présente le comportement du bruit dépendant de la fréquence a tem-
pérature nulle. Dans la limite hiw > eV, seul le bruit d’équilibre subsiste. Le schéma de droite illustre le
comportement du bruit d’excés. Pour des fréquences plus grandes que la tension appliquée, il est nul.

Discussion sur la convention du bruit

Reprenons, a présent, la discussion sur la convention a choisir dans la définition de
la densité spectrale. En d’autres termes, la question est : lequel des corrélateurs S, S_
ou Sy est accessibles par des mesures expérimentales et avec quel mode de détection ?
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L’équation (T-71) représente le bruit d’équilibre en fréquence. Cette expression est
issue du choix de ne pas symétriser le bruit. Dans le cas ot la température dans le
systeme est non nulle, elle est composée d'un terme représentant le bruit thermique et
d’un autre terme traduisant le principe d’incertitude de Heisenberg, les fluctutations
de point zéro. D’ailleurs, cette contribution est responsable de la brisure de la symétrie
entre fréquences négatives et positives (cf. Fig. (T21)).

o
l

8 — Emission Absorption

5(w) (107 nA"/Hz)

| [ |
-200 -100 0 100 200
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FIGURE 1.21 — Comportement du bruit non symétrisé S_ d’une résistance de 1kQ) a I'équilibre thermique
en fonction de la fréquence d’étude et pour différentes valeurs de la température : de 0OmK a 800mK avec
I'augmentation de la valeur des courbes a hw = 0. On observe que le bruit d’émission est nul i température
nulle, mais pas celui d’absorption. La raison en est la contribution permanente des fluctuations de point
zéro [88].

Il a été montré qu'un détecteur passif, c’est-a-dire dans son état fondamental, ne
permet pas de mesurer les fluctuations de point zéro car ce type de détecteur fonctionne
sur la réception de l'énergie fournie par le systeme mésoscopique. Or, en mode passif, il
lui est impossible d’interagir avec 1’échantillon en lui cédant de I'énergie [89]. Il faudrait
alors utiliser un détecteur actif, tel qu'un circuit résonnant, qui fournirait de 1’énergie
au conducteur mésoscopique et par la méme permettrait d’accéder aux fluctuations de
point zéro.

Certaines expériences ont essayé d’accéder a ces fluctuations quantiques du vide.
Citons par exemple I'expérience du groupe de Yale [16], dans laquelle la dépendance
du bruit dans un fil d’or diffusif est établie et bien que le comportement de la dérivée
du bruit par rapport a la tension V' appliquée montre une singularité aux bornes du
conducteur lorsque fiw = eV, aucune information n’est obtenue sur les fluctuations de
point zéro. Basée sur un autre type d’électronique, I'expérience du groupe de Berkeley
[15] mesure le bruit et non sa dérivée aux bornes d'une jonction Josephson (cf. Fig.

(@z2)). Outre la mise en évidence de la transition entre régime classique et quantique,
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il s’agit d"une des rares expériences a avoir mis en lumiere les fluctuations de point zéro.

Sy ) (A Hz)
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FIGURE 1.22 — Comportement du bruit d’équilibre en fonction de la fréquence pour deux valeurs de la
température. La valeur du rapport entre hw et kpT traduit la transition entre bruits classique et quantique

[z3].

Mesurer le bruit non symétrisé revient a étre capable de distinguer 1’émission d’éner-
gie de I’échantillon vers le détecteur (& fréquence négative) de I’absorption d’énergie par
I’échantillon (a fréquence positive). Dans les expériences, il est assez difficile de distin-
guer bruit symétrisé et non symétrisé tout simplement parce que l'objet de la mesure
est le bruit d’exces, lequel est symétrique en l’absence d’interaction électronique. En
effet, dans cette situation, les bruits d’exces correspondant aux spectres d’émission et
d’absorption sont identiques. De plus, la réponse a ce probleme dépend du mode de
détection. En effet, 1'utilisation d"un amplificateur, comme c’est le cas dans l'expérience
du groupe de Yale, semble ne permettre la détection que d'un corrélateur symétrisé.
Cependant, une expérience récente a montré qu’il était possible de mesurer séparem-
ment les contributions S et S_ du bruit dans une jonction Josephson [17]. Le probléme
semble donc se cristalliser dans la question du protocole de détection.

Notons que des travaux théoriques, qui se sont intéressés au bruit d’excés non sy-
métriques dans des systémes mésoscopiques a faible dimension ont montré que ce bruit
a haute fréquence portait la signature des interactions coulombiennes, visible grace a
I'analyse du spectre non symétrique du bruit d’exces [90], [91].

Il y a quelques années, G.B. Lesovik et R. Loosen ont proposé une procédure de
mesure afin de déterminer quel corrélateur est obtenu [18], dans laquelle le systéme
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mésoscopique est couplé de maniere inductive a un détecteur (passif). Le bruit est alors
mesuré non pas de maniere directe mais a travers les fluctuations de charges détectées
dans le circuit LC [20]. Cependant, le bruit mesuré par cette quantité est un mélange des
corrélateurs non symétrisés. Une autre proposition consiste a coupler le détecteur et le
systeme de maniere capacitive [1g9]. Cette solution présente I’avantage de permettre la
séparation des processus d’émission et d’absorption en utilisant les différents processus
inélastiques présents dans un double points quantiques. L'amplitude du courant photo-
assisté est relié au bruit du systeme couplé au détecteur, en s’appuyant sur la théorie du
blocage dynamique de Coulomb [92].

CONCLUSION

Cette thése s’inscrit pleinement dans le cadre de la physique mésoscopique. La dé-
finition de la cohérence de phase, condition nécessaire pour étudier le transport quan-
tique, ainsi que I'importance de la prise en compte des interactions entre électrons ont
tout d’abord été établies. Puis, a travers le cas standard d’un conducteur connecté a
deux réservoirs et dans lequel des électrons circulent via un ou plusieurs canaux de
conduction, l'intérét de I'étude du courant moyen et de la conductance a été présenté.
Afin d’aller plus loin dans 'analyse du transport quantique, les fluctuations de courant
ont également été définies et leur utilisation justifiée.

En effet, les corrélations de courant sont un outil indispensable de la physique mé-
soscopique. En complément des informations fournies par le courant moyen, elles per-
mettent de déterminer la charge des excitations circulant dans "échantillon conducteur,
via l'étude du facteur de Fano, ainsi que leur statistique a travers le signe des corré-
lations croisées. Dans cette thése, nous travaillerons sur le bruit en nous basant sur la
définition du corrélateur S_.

Cependant, les systémes mésoscopiques auxquels nous allons nous intéresser sont
de faible dimension, de telle sorte que les interactions entre électrons ne peuvent étre
négligées. La théorie de la diffusion qui vient d’étre présentée ne peut donc suffire pour
décrire les propriétés de ces systemes. Il est donc nécessaire d’utiliser la théorie des
liquides de Liittinger, présentée dans le chapitre suivant.






LA THEORIE DES LIQUIDES DE
LUTTINGER

SOMMAIRE

Dans les années 50 et 60, un modéle a été construit par Tomonaga [22] et Liittin-
ger [23] afin de décrire le comportement d'un liquide de Fermi en interaction a une
dimension. Ce modéle répondait a la nécessité de traiter correctement les systemes a
basse dimension, dans lesquels apparaissent de nouveaux phénomenes (séparation spin-
charge, distorsion de Peierls, ...) qui ne peuvent étre décrits correctement par la théorie
de Landau. La résolution de ce modele a été obtenue par Mattis et Lieb [93] mais c’est fi-
nalement Haldane [94] qui codifira le concept de liquides de Liittinger en 1'étendant aux
systemes de fermions en interaction et aux bosons a cceur dur sous certaines conditions.

Le modele des liquides de Liittinger repose sur deux idées fondamentales : la linéa-
risation du spectre au voisinage de 1’énergie de Fermi et la description des fermions en
interaction en termes de bosons libres. Ce passage s’effectue en utilisant la technique

dite de bosonisation.
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LINEARISATION DU SPECTRE

Nous considérons un systeme unidimensionnel de fermions en interaction formant
un fil de longueur L. Le hamiltonien qui le décrit se décompose en un terme cinétique

et un terme d’interaction :
H = Hy+ Hju (2.1)

Les propriétés a basses énergies et a basse température sont déterminées par les états
dont I'énergie est proche de celle de Fermi et nous avons vu a la section 1.5 que 1l'intro-
duction d’interaction de maniére adiabatique provoque l'apparition de paires électron-
trou dont I'énergie se situe au voisinage de celle de Fermi. Cela signifie que, dans une
bande d’énergie de largeur A < Er out A est le cut-off ultraviolet, le spectre est linéari-
sable.

Par ailleurs, 1’analyse spectrale du hamiltonien nécessite de spécifier les conditions
aux bords du systeme. Elles n’influent pas sur les propriétés physiques de la région
intermédiaire du systéeme dans la limite thermodynamique. Par commodité, nous choi-
sissons des conditions périodiques, tout en considérant la limite ou L est tres grand.

Avant de linéariser le spectre, il est important d’énoncer les propriétés qu’il doit
satisfaire. Celui-ci doit étre sans gap et symétrique. Comme la surface de Fermi se
résume a deux points, I'énergie de Fermi est définie par E(kg) = E(—kg) = Ep. Il existe
plusieurs modeles qui remplissent ces conditions, comme le modele ¢t — | ou encore

celui de Hubbard, par exemple.

La linéarisation a pour premiere conséquence la redéfinition du spectre en deux
branches que nous indexons par r = + et qui correspondent soit aux électrons se dé-
placant de gauche a droite du fil (r = 4, k > 0) soit a ceux circulant de la droite vers la
gauche du fil (r = —, k < 0) (cf. Fig. (@m)).

Si I'on pose vp = fi '9;E(k) la vitesse de Fermi, on obtient comme relation de dis-
persion pour chaque branche :

E.(k) = rhog(k— rkg). (2.2)
Cela signifie que I'énergie de telles excitations devient indépendante de k :
E(k+gq) —E(k) = hrogg. (2.3)

Le second effet de la linéarisation porte sur la description des excitations (Zz). Pour

un transfert d'impulsion g tel que |g| < kg, et donc ot1 la dispersion est linéaire, il y a une
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FIGURE 2.1 — Linéarisation du spectre au voisinage du niveau de Fermi dans le modele (a) des liquides
de Tomonaga et (b) des liquides de Liittinger. Création de deux branches correspondant aux électrons se
déplacant vers la gauche (r = —) ou vers la droite (r = +).

forte dégénérescence des paires électron-trou c}(k — q)c, (k) autour d’'un méme point de
Fermi, ol ¢, (resp. ¢,) est un opérateur fermionique de création (resp. d’annihilation)
qui obéit aux relations d’anticommutation [c,(q), ¢} (q')]+ = 04,00,y ¢ est relatif au
spin du fermion considéré.

On s’intéresse alors a la combinaison de ces excitations :

Pm(ﬂ) = Z C;(k_ EI)CU(k)/ (2.4)
rk>0
avec E(k) € [Erp — A, Ep + A].
L'opérateur de densité p,, possede la méme énergie que les excitations qui le com-
posent. Il traduit donc la formation de particules sur chaque branche par superposition
de paires électron-trou.

sa)

0 o,

FIGURE 2.2 — Spectre des excitations particule-trou pour le modele linéarisé.
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Rappelons que jusqu’ici, la linéarisation du spectre ainsi que ses conséquences sont
valables tant que k et k — g appartiennent au domaine de validité défini par A autour de
I'énergie de Fermi.

Le modeéle des liquides de Liittinger [23] s’obtient en reldchant cette contrainte, c’est-
a-dire en prolongeant la linéarisation. On étend le domaine de validité des moments
de k € [0,+00[ & k €] — 00, +00[ pour la branche r = + et de k €] —o0,0] 2 k €] —
00, +0o[ pour la branche r = — (cf. Fig. zab). Cette procédure introduit une infinité
d’états d’énergie négative qui n’ont évidemment aucun sens physique. Cependant, leur
présence n’ayant aucune incidence sur les propriétés a basse énergie du systeme, le
prolongement de la linéarisation est valable et permet 'utilisation de la technique de
bosonisation.

Chaque branche étant maintenant indépendante 1'une de l'autre, l'indice r apparait dans
les opérateurs fermioniques de création et d’annihilation ainsi que dans leurs champs

associés dans l'espace réel, afin de préciser leur espece :
1 ikx
Pro(x) = NG Y e, (k). (2.5)
k

Ces champs obéissent a la relation d’anticommutation [P,-(x), 9! (X))} =
Oy 105 o0 (x — x').

L'opérateur de densité est défini en position a partir de ces champs fermioniques
pre(x) = ¥ (x)Pr-(x) et la relation de commutation entre cet opérateur et ce champ
est:

[Wro(x), pro (X)] = = S0,000(x — X' )Py (). (2.6)

Ce résultat montre que 'ajout d’un électron au point x se traduit par un pic de Dirac
au méme point dans la densité. Avec le prolongement de la linéarisation sur toutes
les impulsions, la transformée de Fourier de 1'opérateur densité s’écrit en fonction des

opérateurs fermioniques propres a chaque branche 4, :

pro(q) = ;“Ia(k_@am(k)/ (2.7)
0l(@) = pro(—9). (2.8)

Cette derniere propriété est une conséquence du fait que p,,(x) est réel. Notons ici qu’on
définit les modes zéro, c’est a dire les modes pour g = 0, dans cette expression.

Les opérateurs d’especes différentes commutent et de maniere générale, la relation
de commutation s’écrit :
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[,Ora(q)/ pr’a’(q/)]* = %(5”/(50,0/(5%,{7/, (2.9)
avec, comme conséquence du choix de conditions périodiques g = 27tn/L, n entier. Ce
résultat vérifie 1'algebre U(1) de Kac-Moody [o5] c’est pourquoi il est au cceur de la
bosonisation. En effet, dans le cadre du modele des liquides de Liittinger, il est exact et
signifie qu’a cause de la présence d’un nombre infini d’états d’énergie négative (états
occupés), les opérateurs de densité suivent des relations similaires a celle d’opérateurs
de Bose, qui vérifient également 'algebre de Kac-Moody. On retrouve alors l'intuition
initiale que les fluctuations de densité se comportent comme des opérateurs bosoniques
de création et d’annihilation. Ainsi, sur I'état fondamental noté |0), ils agissent comme
créateur ou annihilateur d’excitations collectives électron-trou, selon le signe de 4. Par

exemple :

ptg(q>0)]0> = 0, (2.10)
ple(g<0)j0) = o. (2.11)

BOSsONISATION

La bosonisation est une procédure technique qui permet la description de fermions
en interaction dans un systeme unidimensionnel en termes de bosons sans interaction
et repose sur 1'idée suivante : les excitations particule-trou ont un caractére bosonique et
sont bien définies a basse énergie. Elle a fait I'objet de nombres d’articles [o6], [57], [97],
[98], [9g], [100].

Comme nous venons de le voir, les excitations élementaires qui existent dans les sys-
témes unidimensionnels sont collectives et s’écrivent en termess d’opérateurs de densité.
De ce constat, nous introduisons de nouveaux opérateurs bosoniques qui ne dépendent
pas des branches :

) = i(T5)" [OWe-o(-) +O(=ap-o(-a)), (2.12)

bolg) = —i(1n

1/2
o) [eW@ei(e) +O(-0p-c(@)], (213)

ol O est la fonction de Heaviside. Ces définitions traduisent la situation suivante :
l'opérateur de création bf (g) représente la sommation faite sur toutes les paires électron-

trou créées par l'action des opérateurs densité de chaque branche.
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Ces opérateurs de Bose obéissent aux relations de commutation :

[ba(q)/ b;’ (q/)] _ = 50,0’5q,q’/ (2.14)

qui sont, contrairement aux relations (Z:g), sans dimension. Ces opérateurs laissent ce-
pendant le nombre de particules sur chaque branche inchangé.
A partir de ces opérateurs de Bose, comme des opérateurs de densité, nous introdui-

sons le champ bosonique suivant :

Prolx) = WZ <|q|>[0m 9)e" — pr(—g)e T e 7l

rg>0

1/2
= \/* ZO ( ] > [bg(q)eiq" + b;(q)e’iqx]e’”‘q‘/z. (2.15)
rg>

La constante a est un artefact mathématique introduit afin d’assurer, lorsque a — 0,
I'obtention de quantités définies. Cela est nécessaire pour compenser la présence d’états
d’énergie négative dans le spectre linéarisé. Cependant, il est plus commode de garder
a finie et de la considérer comme une constante du réseau, c’est a dire de 1'ordre de
A~! [101]. Notons qu’il existe d’autres méthodes pour régulariser la théorie des champs
comme la procédure d’ordre normal, la technique point-splitting, etc ..., méthodes qui
donnent toutes des résultats similaires.

En utilisant les relations de commutation (Z:g) ou (Z:14), on déduit que :

[@ro(x), @y (x'))] _ = ir7éy prsgn(x — x'). (2.16)

Par ailleurs, 'opérateur densité s’exprime tres simplement en fonction de la dérivée

de ce champ bosonique :

pfff(x) = éax(Pnf(x)- (2.17)

Cette formule, associée a 1’équation (2.6), signifie qu’introduire un électron a la posi-
tion xq crée un pic de Dirac dans la densité ainsi qu'une marche d’amplitude 27t dans le
comportement du champ ¢,¢(x), comme le montre le schéma (Z3), c’est a dire la phase
que vont acquérir les autres particules pour s’accommoder de la nouvelle [96], [100].

Or, les opérateurs de densité et les champs bosoniques sont canoniquement conju-

gués :
[(Pnf(x)/ pra’(x,)] - = —iT&U,U/(S(x - xl)' (2'18)

Cela permet d’utiliser 1'identité suivante. Soient p et g deux opérateurs conjugués cano-
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FIGURE 2.3 — Image du comportement de la densité p,,(x) (a gauche) et du champ bosonique @rs(x) (2
droite) lors de l'injection d’un électron.

niques :

(p(x),q(x")] = —ib(x —x") = [eip(x),q(x’)] = ePM§(x — ). (2.19)

La combinaison de cette identité avec la relation (2.6) permet de définir autrement le

champ fermionique :
qua(x) = Ar(f(x)eifpm(x)' (2-20)

La fonction A,, se détermine en calculant la valeur moyenne du produit de champ
fermionique de méme espece pour un systeme de fermions sans interaction [102]. En
effet, a température nulle, les fonctions de distribution sur chaque branche #,, sont des
fonctions de Heaviside telles que n,,(k) = ©(kg — rk). En utilisant cette propriété et
I'équation (z5), il apparait que :

1 (o
o (X)Pre(x = —)VYe Nyo 2.21
(o (x)ro () T2 Km0 (k) (2.21)

k
ir e—rikF(x—x’)
= v tria) (2.22)
En prenant la limite 2 — 0, le champ fermionique devient :

o Fry irkpx+i@re(x)

Pro(x) = ——e ) (2.23)
27ta

ou l'opérateur F,, est un facteur de Klein. Il s’agit d'un opérateur d’échelle qui, par
son action, ajoute ou enléve une particule sur la branche r, ce qu'aucune combinai-
son d’opérateur bosonique ne peut faire. Il assure ainsi aux champs fermioniques des
relations d’anticommutation correctes. Cet opérateur commute par ailleurs avec les opé-

rateurs de Bose et préserve donc les paires électron-trou dans chaque état. Enfin, il obéit
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aux relations suivantes :

[Fo, Elyls = 20,10,,, (2.24)

Fuo Figle = 0, [EhEluls =0, (2:25)

7

Nous venons donc de réexprimer le champ fermionique ¢,, en termes de champ
bosonique ¢,,. Cette écriture dans une nouvelle base est l'idée maitresse de la bosoni-

sation.

Introduction de nouveaux champs bosoniques

La séparation spin-charge est une des caractéristiques propre aux systémes unidi-
mensionnels. Pour des raisons de praticité, il est d'usage de définir les champs boso-
niques par secteur de charge ou de spin plutdt qu’en termes de canaux de conduction.
Introduisons alors de nouveaux champs ¢; et 6 tels que :

pelx) = /3L holi) (600 + r610), (226
]

ot I'indice j désigne le secteur de charge (j = c) ou le secteur de spin (j = s). La fonction
hy permet le passage entre les deux expressions avec h,(c) = 1 et hy(s) = o. Elle possede

les propriétés suivantes :

neG) = 1, (2.27)
he(=j) = 0ohe(j). (2.28)

Les nouveaux champs bosoniques ainsi définis obéissent a la relation de commutation

suivante :

[#i(x), 00 (x")] = (é)éj,j/sgn(x —x). (2.29)
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EXPRESSION BOSONISEE DU HAMILTONIEN DU SYSTEME

Hamiltonien cinétique

D’apres 1'équation ([2), une fois le spectre linéarisé, 1’expression de la partie ciné-
tique du hamiltonien du systeéme est :

Hy = hop ) rkal, (K)a., (k). (2.30)
r,k,o
Afin de formuler ce hamiltonien comme opérateur bilinéaire d’opérateurs bosoniques,

nous nous intéressons a la relation de commutation suivante [93] :

[Ho, pro(q)] . = r'hopqope(q). (2.31)

Ce résultat, qui est le fruit de la linéarisation du spectre, signifie que les états créés par
l'action de l'opérateur de densité sur un état sont états propres de Hy d’énergie r'hivgg.

Des lors, en utilisant 'identité de Kronig [103], ce hamiltonien devient :

Hy = 7hop Y pre(q)pre(—4)

q.r,.0

e 2
= nhvp/ dx Y [ore(x)]". (2.32)
o r,0
Nous venons donc d’écrire le hamiltonien cinétique dans deux représentations dif-
férentes mais équivalentes. Par une transformation de la base des états propres, les
excitations collectives, dont la description était la premiére motivation, sont maintenant
décrites comme les excitations élementaires d"une collection d’oscillateurs harmoniques
libres.
Cependant, la technique de bosonisation devient réellement un outil puissant

lorsque les interactions sont introduites.

Hamiltonien d’interaction

La forme générale d"un hamiltonien décrivant une interaction instantanée entre deux

corps est :

o[t teo ’ ’
Hine = E/;oo dx [m dx'"V(x — x")pgi (x) g (x'). (2.33)

Nous supposons ici, que les interactions sont invariantes d’une part par translation
spatiale et a courte portée : V(x — x’) = Vpd(x — x’) et d’autre part, par rotation de spin.
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psi1 est I’opérateur de densité totale du systéeme unidimensionnel, défini par :

pat(¥) = ) Yro(X)pro(x). (2.34)
rr o
Les champs fermioniques de cette expresion ont le méme indice ¢ en raison de l'inva-
riance par rapport au spin des particules.

Le développement des sommes sur r et 7’ fait apparaitre, si on ignore les facteurs de
Klein, les opérateurs de densité sur chaque branche p,,(x) ainsi que des termes croisés
de produits de champs fermioniques ¢, (x)_,(x).

Le produit des opérateurs de densité totale dans 1'expression du hamiltonien d’in-
teraction se traduit par plusieurs termes qui correspondent chacun a des processus de
diffusion auxquels on peut associer une constante de couplage. En référence a la ter-
minologie de la g-ologie [101], nous attribuons les constantes g4 et g aux processus de
diffusion vers l'avant qui font intervenir des transferts d’impulsion tres faible g < 2kg.
Cela correspond respectivement aux produits pr¢0r0 €t prof0—ro-

94=V(q~0) 92=V(g~0) 91=V(q~2kF) 93=V(q ~4kF)

FIGURE 2.4 — Processus de diffusion entre électrons dans le modele de g-ologie. Les traits continus et les
tirets correspondent a des électrons appartenant, respectivement, aux branches contenant —kg et k.

Il existe d’autres processus de diffusion comme celui de rétrodiffuson, noté g;, dont
le transfert d’impulsion qui intervient est de l'ordre de 2kg. Il s’exprime comme le pro-
duit non réductible en termess d’opérateurs densité de quatre champs femioniques. En-
fin, il existe le processus Umpklapp, noté g3, pour lequel g est de I'ordre de 4k, mais qui
n’est pertinent qu’a remplissage commensurable. Pour des interactions a longue portée,
cette remarque n’est plus exacte [12].

Dans le cas d’un fil de longueur infini (L — o0), le processus g1 est négligeable. Des
équations (Z17) et (2.26), on déduit alors 1’expression de I'opérateur de densité totale en
fonction de champs bosoniques :

Pﬁl(x) = \/%axgc(x)‘FPka(x)r (235)
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P (x) = % cos (2kr + V270c(x)) cos (V27185 (x)), (2.36)

dont la présence vient des interférences entre électrons de chaque branche se déplacant
dans un méme canal. Lorsque nous nous plagons dans le cas d'un systeme unidimen-
sionnel de longueur infinie, cette contribution peut étre négligée.
Une fois cette expression reportée dans la définition du hamiltonien d’interaction,
nous obtenons :
Ry [t 2
Hio = — [ dx(3:0c(x)), (2:37)
7T J—c0
ot V = V(g ~ 0) est le potentiel correspondant aux processus faisant intervenir un
transfert de moment nul. Ainsi, en sommant les hamiltoniens cinétique et d’interaction,

on obtient la formule du hamiltonien total d"un liquide de Liittinger :
Fl’()l 2 1 2
- L | a0y () + K (2:6(x))°] (238)

ol on définit le parametre d’interaction coulombienne par secteur

2Vo . \—1/2 K =1
= (14 5t) ‘:’{K (14 2%)712

et la vitesse des excitations par secteur
v; = vup/K.

H ne dépend alors que de ces deux parametres qui dépendent, eux-mémes, du potentiel
d’interaction et du secteur (c ou s) des excitations.

Ainsi, en I'absence d’interaction, le parametre d’interaction coulombienne K; est égal
a 1 dans chaque secteur et les excitations élementaires se propagent a la méme vitesse
UE.

Si les interactions sont répulsives (K. < 1), les excitations de charge ou holons vont
se propager a une vitesse v. superieure a celle de Fermi. A I'opposé, pour des interac-
tions attractives, la vitesse de déplacement des holons sera inferieure a vg. En revanche,
puisque nous avons supposé des interactions invariantes par rotation de spin (K5 = 1),
les excitations de spin, ou spinons, se déplacent a la vitesse de Fermi sans subir d’in-
fluence de I'environnement.

De maniére synthétique, la présence d’interaction dans un systéme unidimensionnel

provoque une totale dissociation des excitations en holons (excitations de charge) et
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spinons (excitations de spin) se déplacant a des vitesses différentes.

Des fluctuations de densité de charge et de spin se propageant a des vitesses différentes
existent également dans des modéles en dimension supérieures, notamment dans des
liquides de Fermi. Le caractere remarquable des systemes unidimensionnels réside dans
le fait qu’il est impossible pour ces modes collectifs de se désintégrer en quasi-particules
stables et I'ajout d'un fermion ne génere que des excitations élementaires de charge et
de spin.

Nous posons désormais i1 = 1.

EXPRESSION BOSONISEE DU LAGRANGIEN ET DE L’ACTION

Nous terminons cette introduction a la théorie des liquides de Liittinger par la for-
mulation du lagrangien et de 'action du systeme d’électrons fortement corrélés a une
dimension. En effet, la dynamique des excitations qui circulent dans le systéme est codée
par les fonctions de Green qui sont déterminées par 1’action euclidienne.

Définissons un nouveau champ bosonique ITj(x) = —d,¢j(x). La relation de com-
mutation (ZZ9) montre que ce nouveau champ est le conjugué canonique du champ
K

[6;(x), Ty (x")] = i6yd(x — x'). (2.39)

Au regard de la nature quadratique du hamiltonien total et en utilisant la relation
précédente, une analogie avec des variables p et g permet de déduire I'expression du
lagrangien L = [dx{pj} —H:

q— 0

p ]_—[47 } =Ly = ;/100 dX{—atGJ(X>ax(P](x)} — Hg. (2'40)

Avant d’introduire 1’'expression bosonisée du hamiltonien dans celle du lagrangien,
nous déterminons, a partir de I'équation d’évolution de Heisenberg et en utilisant la
relation (2729), les équations du mouvement pour les champs ¢; et 6 :

o
E)tG]-(x,t) = —U]-Kjaxgbj(x,t) , atgbj(x,t) = —ﬁBXGj(x,t). (2.41)
j

A partir de ces relations, le lagrangien s’écrit en fonction des dérivées spatiale et
temporelle du champ bosonique ¢j (la représentation en fonction du champ 6; s’obtient

par le méme principe) :

ta = 2 i o7 08()" 2.8 (). (2.42)
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L'action S = [ dtL se déduit de I'expression précédente :
-1 2 2
St = / it [ s[5 06,0)° - (0:6,(0)°] 24

Cette action décrit un oscillateur harmonique dont la vitesse de phase v; est renor-
malisée par la présence d’interaction et ou 6 est un champ de déplacement. Ceci montre
clairement les avantages de la représentation bosonisée des opérateurs.

Utilisée avec la représentation des intégrales de chemin de Feynman, cette fonction-
nelle est le point de départ que nous prendrons, au chapitre suivant, pour des calculs

de mécanique quantique.

EXEMPLES DE PROPRIETES D'UN LIQUIDE DE LUTTINGER

Une fois les bases de la bosonisation introduites, il est intéressant de voir comment
elles peuvent simplifier le calcul de certaines informations d'un liquide de Liittinger.
Les propriétés les plus simples & obtenir d'un point de vue calculatoire aparraissent a
travers les quantités thermodynamiques.

Propriétés thermodynamiques

Le systeme unidimensionnel de fermions en interactions est maintenant décrit par

un modele de bosons libres. Rappelons sa relation de dispersion :
= n) vjlk|. (2.44)
j

Nous nous intéressons ici a la chaleur spécifique, la compressiblité et la susceptibilité de
spin.

Chaleur spécifique

Elle est définie par la variation de I'énergie en fonction de la température, a pression

constante [100] :

Cu(T) = d‘;( () for (E(p >>> (245)

ou fpr(E(p)) estla fonction de distribution d’une statistique bosonique ou fermionique.

L'introduction de l'expression de 1’énergie dans celle de la chaleur spécifique
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conduit, pour un systéme de bosons libres, a :
b (e vl
cB = ( . )kBT ;v]-’ (2.46)

qui dépend des secteurs de charge et de spin, lesquels contiennent les deux branches du
spectre, caractéristique d'un liquide de Liittinger. Cette expression est a comparer a la

chaleur spécifique d'un gaz de fermions unidimensionnel :

Cy = 2(%{3) kj—FT (2.47)
ot le facteur 2 qui apparait ici vient de la prise en compte des deux branches du spectre.

Nous remarquons que chaque chaleur spécifique dépend linéairement de la tempé-
rature. Il s’agit, en effet, du comportement standard d'un gaz de fermions a n’importe
quelle dimension et que, comme cela a été montré au chapitre précédent, le modele de
bosons libres peut étre vu comme celui d"une chaine d’oscillateurs.

Le rapport de ces chaleurs spécifiques s’écrit alors, dans le cas d’invariance par rota-
tion de spin (Ks = 1) :

(o 0 v 1(01: )

v 2.48
cl Yo Yo (2.48)

Il ne dépend que des parametres K; et v;.

Compressibilité et susceptibilité de spin

La compressibilité définit la variation de volume, de surface, ou comme ici de lon-
gueur d'un solide sous l'effet d'une pression. Cependant, nous choisissons de la dé-
finir comme une fonction de l'énergie de l'état fondamental par rapport a la densité
totale [96] :

92Eo(p)
-1 o\p
K = o2 (2.49)
P
En se limitant aux contributions a variation lente de 1'opérateur densité (premier terme
de I'équation (235)), nous obtenons pour le rapport entre compressibilité de systeme de
bosons libres et de gaz de fermions :
K vpK
— = —=K (2.50)
Ko Uc
qui ne dépend que du parametre d’interaction coulombienne du secteur de charge K..

Par ailleurs, il s’agit du seul secteur affecté car c’est le seul apparaissant dans I'opérateur
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densité. Nous pouvons également nous intéresser a la susceptibilité de spin définie par :

2
o= 20 (251)
fil
ou 0y; est I'opérateur de densité de spin. Cependant, comme nous l'avons évoqué
précédemment, les interactions sont invariantes par rotation de spin. Le secteur de spin
n'y est donc pas sensible et ses parametres ne sont pas renormalisés. Nous trouvons
alors un rapport des susceptibilités de spin égal a I'unité.

Notons cependant que des mesures expérimentales de la chaleur spécifique, de la
compressibilité ou encore de la susceptibilité de spin, peuvent permettre de détermi-
ner les valeurs des parametres K; et v; pour n'importe quel modele. Cela permet de
déterminer les interactions dans un liquide de Liittinger.

Cependant, toutes ces propriétés sont identiques a celle obtenues dans le cas d'un
liquide de Fermi. La présence des parametres K;j et vj n'a qu'un effet renormalisant
sur les quantités propres a un systéme sans interaction. Ce constat permet de mettre
en lumiére la difficulté a distinguer un liquide de Liittinger d"un liquide de Fermi par
la présence d'une séparation spin-charge ou de comportement en loi de puissance de
certaines propriétés du systéme.

CONCLUSION

Dans ce chapitre, nous avons présenté et utilisé la technique de bosonisation afin
de rendre quadratique et donc diagonalisable le hamiltonien d'un systéme de fermions
en interaction en une dimension, en le décrivant par un modele de bosons libres. Le
modeéle ainsi obtenu est résoluble pour des interactions, méme tres fortes. En revanche,
la solution reste limitée a des processus de diffusion vers 1’avant.

Cette technique nous a également permis de déterminer les expressions bosonisées
du lagrangien et de l’action euclidienne qui sont nécessaires pour la détermination des
fonctions de Green, lesquelles portent les informations pertinentes pour 1'étude des pro-
priétés d’un systeme.

De maniére générale, nous avons retrouvé une correspondance systémique entre les
opérateurs d'un systeme fermionique et ceux d’un systeme bosonique, déja bien connue

et trés utilisée.
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Les propriétés thermodynamiques ne montrent pas clairement le caractere propre a

un liquide de Liittinger, comme la séparation spin-charge ou un comportement en loi de
puissance. Il parait nécessaire de s’intéresser a d’autres quantités s’appuyant sur le calcul

de fonctions de corrélations. Elles peuvent étre reliées aux propriétés du spectre, comme
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la fonction spectrale ou la densité d’états, ou propres aux phénomenes de transport tels
que le courant, le bruit, la conductance, etc ...

Le choix du modele d"un liquide de Liittinger simplifie le calcul des fonctions de cor-
rélations d'un systeme d’électrons fortement corrélés. En effet, la représentation boso-
nique des opérateurs nous assure que leur valeur moyenne est donnée par une moyenne
de fonctions gaussiennes et la détermination des fonctions de corrélations est alors

exacte. Nous en verrons quelques applications dans ce chapitre.
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FONCTIONS DE CORRELATIONS

De l'intérét des fonctions de corrélations retardées

Les fonctions de Green retardées ou avangées sont reliées a des quantités mesurables
et jouent un role essentiel en matiére condensée. Les deux premieres sections de ce
chapitre sont consacrées a leur calcul.

Commengons par les fonctions de corrélations retardées comme la conductivité ou
la susceptibilité. Dans le cadre de la théorie de la réponse linéaire, nous considérons un
systeme perturbé par une source extérieure dépendante du temps. Le hamiltonien de ce
systeme se décompose en un terme d’équilibre Hy et un terme de perturbation Hpert =
Y ar(t) Ax(t) ot g (t) est une source extérieure (champ magnétique, champ électrique,
pression, ...) et Ay est une observable du systéme qui lui est couplée (aimantation,
courant, densité, ...). La moyenne temporelle de 'opérateur Ai(t) s’exprime grace a la
formule de Kubo [47], [48] :

+o00
(A = / GR(t — )y (t')dt, (3.1)
©
ot GR(t — ') est la fonction de réponse retardée définie par

Gr(t—t) = —iO(t —t')([A(t), Al(1)]). (3.2)

La fonction de Heaviside ® exprime le principe de causalité qui traduit le fait qu'une
mesure au temps t ne peut dépendre que de la perturbation aux temps antérieurs.
Dans ce chapitre, nous sommes particulierement intéressés par les fonctions de
Green retardée ou avancée a une particule. Il existe plusieurs méthodes pour les obtenir.
Nous en utiliserons deux. La premiére consiste a calculer la fonction de Matsubara en
fréquence imaginaire puis de la prolonger analytiquement. Une autre méthode utilise la

théorie des perturbations en temps réel [102].

FoncTiONS DE GREEN HORS EQUILIBRE

Au chapitre 1, pour un liquide de Fermi, le courant et le bruit étaient étudiés dans le
cadre du formalisme de Landauer qui repose sur la théorie des perturbations. Celle-ci
permet 1’étude de systemes ot le déséquilibre provoqué par l'introduction adiabatique
de perturbations n’est pas suffisant pour empécher le retour du systéme a son état
fondamental.

Or, nous cherchons a calculer des quantités physiques dans un systéme perturbé de
maniere importante ot il n’est pas assuré que le systeme retrouve son état d’équilibre

méme apres un temps asymptotiquement grand.
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Au début des années 60, une méthode développée en théorie des champs a été pro-
posée pour calculer des fonctions de corrélations d'un systeme hors de 1’équilibre. Cette
méthode est une extension directe de la théorie des perturbations, communément appe-
lée formalisme de Schwinger-Keldysh [26]. Elle repose sur la transcription de la théorie
perturbative a 1’équilibre aux situations hors de 1’équilibre. Pour cette raison, elle per-
met d’aller au-dela de la théorie de la réponse linéaire. Le formalisme de Keldysh est
trés utile dans le traitement de systémes hors de 1'équilibre thermique, de phénoménes
de transport ou encore de problemes a 1'équilibre ou le prolongement analytique de
Matsubara devient difficile a mettre en ceuvre. Cette méthode a été présenté dans plu-
sieurs articles de revue auquel on pourra se référer pour une présentation complete
[102], [104], [105].

Avant d’arriver a la description du formalisme de Keldysh et de ses applications,
rappelons briévement comment décrire un systéme a 1'équilibre a travers la détermina-

tion de fonctions de Green.

Théorie des perturbations usuelle

La théorie des perturbations usuelle traite de systemes dont I’évolution est réversible.
Pour avoir acces a ses propriétés, il est nécessaire de calculer les moyennes d’opérateurs
ordonnés dans le temps. Le systéeme est décrit par le hamiltonien H = Hy + Hint. Les
situations ot1 la thermodynamique a 1’équilibre peut étre utilisée sont appelées situations

d’équilibre ot I'on définit la fonction de Green a une particule a température nulle [102] :

(Yol T(yn (x, )yl (', ') [¥o)
(Fal¥o) ’ 63

G(x, t;x,t') = —i

ou |¥y) est I'état fondamental exact c’est-a-dire état propre de H et ¢y(x,t) est un
opérateur écrit en représentation de Heisenberg. L'opérateur T ordonne les opérateurs
dans le temps. Ainsi, son action sur deux opérateurs A(t) et B(t) est donnée par :

o { ADB) st
T(A(t)B(t)) —{ +B(t)A(t) sit<t,

ol le signe (%) traduit la nature bosonique ou fermionique des opérateurs.
I est plus commode d’écrire ces opérateurs et ces états en représentation d’interac-

tion lorsqu’une perturbation dépendante du temps est appliquée au systéme. Ainsi,

Fxt) = UM¥(t=0), (34
Aty = MAQ)e ™, (3
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t=-00 t=+0o0 t=- t=+0o0
(a) (b)

FIGURE 3.1 — Exemple de systemes dont I’évolution est (a) réversible, oit les états initial et final sont
les mémes a une phase pres et (b) irréversible, oit ces états sont différents. yq et up font références aux
potentiels chimiques de deux réservoirs avec une barriere isolante entre eux.

ot U(t) = eMote=Mt est 'opérateur d’évolution. Cette transformation simplifie le pro-
bleme en le réduisant & une série de perturbations.

Introduisons a présent la matrice S(t,#') = U(+)UT(#') qui est un produit ordonné
dans le temps [102], [106]. Elle obéit a la propriété S(t,t+”) = S(t,t')S(¥,t”). En effet, le

comportement de cette matrice est régi par I'équation différentielle
AS(tt) = HUMU'(F) = —iHpen(H)S(t, ), (3.6)

qui admet comme solution

S(t,t') = T (exp <—i/tltﬁpert(t1)dt1>>. (3.7)

Cet opérateur décrit 1’évolution du systéme induite par le hamiltonien de perturbation.

Ainsi que le montre "équation (3-3), le calcul de la fonction de Green nécessite de dé-
finir 1’état fondamental exact |'¥y) qui est, rappelons-le, état propre de H. Nous n’avons
aucune connaissance directe sur cet état. En revanche, il est possible de I'exprimer en
fonction d’une quantité connue, I'état fondamental sans perturbation |®Pp), qui est 'état
propre de Hy. La connection entre |®y) et |¥y) s’obtient en utilisant le theoreme de
Gell-Mann et Low [107] :

[Yo) = S(0,—00)|Dy), (3-8)
(Yol = (Po|S(e0,0). (3-9)

Ainsi, la fonction de Green définie a 1’équation (33) devient :

(Po|T(S(c0, —o0)p(x, )" (', #'))|Po)

Glx, t;x,f) = —i
( ) [®0[S(c0, —o0)| @)

(3.10)
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L’idée qui sous-tend cette nouvelle formulation est que, partant au temps t — —oo

de l’état fondamental |®y) d'un systéme non perturbé, on arrive, au temps t — +oo

a un état que l'on note |P(o0)). Le point crucial ici est que cet état final est unique,
indépendant de la maniere dont les perturbations sont introduites, et est toujours un
état fondamental du systéeme (cf. Fig. (3-71a)). C’est pourquoi, états initial et final sont

les mémes a une phase pres qui s’écrit :

e = (Dp|P(c0))
= (Pg|S(c0, —0)|Dy). (3.11)

Formalisme de Keldysh

Les phénomeénes que nous cherchons a décrire dans des liquides de Liittinger (fil
quantique, nanotube de carbone) apparaissent suite a I'introduction d’un autre type de
perturbation. Le meilleur exemple est le transport issu de 'application d"une différence
de potentiel entre deux matériaux (cf. Fig. (3-1}b)). Cette perturbation provoque 1'irré-

versibilité de I’évolution du systeme.

Définitions et outils

Partant d"un état hors équilibre, introduire ou enlever la perturbation ne change rien
au fait que le systéme évolue vers un état final inconnu (cf. Fig. (3110)). En effet, 1’état
fondamental dans lequel se trouve le systeme au bout d'un temps asymptotiquement
grand n’est pas état propre du hamiltonien Hy dont on connait le spectre. Cela se traduit,
dans la valeur moyenne d’une fonction de corrélations a n-particules, par un produit
d’opérateurs partiellement ordonnés dans le temps.

Le principe sous-jacent a la théorie traitant les situations hors équilibre, traduite dans
le formalisme de Keldysh, consiste a laisser le systéme évoluer de t — —oc0 a t — +oo
puis de renverser cette évolution c’est-a-dire de t — +o0a t — —oo.

Pour mettre en ceuvre cette idée, L. V. Keldysh a introduit un contour temporel dans
le plan complexe, présenté sur la figure (3:2) [26].

Imt

branche +

) j Ret

t!

branche -
F1IGURE 3.2 — Contour temporel de Keldysh. Les branches sont indexées par § = +.
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L'utilisation de ce contour engendre d’importantes modifications. Pour mettre en
valeur ces changements, nous utilisons la méme notation pour les opérateurs décrivant
I’évolution irréversible d'un systéme mais indexés par la lettre K. Par exemple, I'opéra-
teur d’évolution devient un opérateur identité : Ux = 1. La nouvelle matrice Sk est alors

définie par :

Sk = S(—00,00)S(c0, —00) (3.12)
= Tg <€XP<_i/I<ﬁpert(t1)dt1)>- (3.13)

Le prix a payer pour se passer des informations au temps t — +oo est 'apparition de
degrés de liberté supplémentaires. En effet, le nouvel opérateur d’ordre temporel Tx doit
maintenant ordonner sur le contour de Keldysh des opérateurs dont les temps peuvent
se trouver sur la branche supérieure (7 = +) ou sur la branche inférieure (7 = —). Nous
définissons Tx pour deux opérateurs quelconques A(t) et B(t) comme :

A()B(t)  sit >kt

TK(A(t>B(t/)> = { :tB(t,)A(t) sit<gt

ol >k et <k stipulent la relation d’ordre entre deux temps sur le contour Keldsyh.
Prenons l'exemple de la figure (32) : ' >k t signifie que ' arrive apres t selon ce
contour méme si dans 1’absolu, t’ arrive avant t.

Avec ces nouvelles définitions, les valeurs moyennes qui apparaissent dans 1'équa-
tion (3-10) deviennent :

(@ol Tk (9 (x, ) 3" (+', ') Sk ) | Do)
<<I)O|SK|q)O> . (314)

G(x, t;x,t) = —i

Fonctions de Green Keldysh

Selon la position des temps de chaque opérateur sur le contour Keldysh, on définit
quatre fonctions de Green différentes. En effet,

G (x, ;% 1) = —i(Do[Tr(y(x, ty)y" (¥, 1)) |Do), (3.15)

oit 7/ = + indexe la branche du contour sur laquelle se trouve le temps de 1'opérateur.
Ainsi, lorsque les deux temps considérés se trouvent sur la branche supérieure du

contour, on obtient la fonction de Green ordonnée dans le temps :

GHr(x tyx, b)) = —i(®o | T((x, to )yt (x, 1)) | Do),
= —i(Po | T(p(x,)¢" (y,t') | o). (3.16)
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Lorsque les deux temps se trouvent sur des branches différentes,

G (x b 1) = £i(®Po | T(p(x, t4)p' (¥, 1) | Do),
= (Do | YT (', ) p(x,t) | Do) (3-17)
et
G Mty t) = —i(®o | T(p(x, t- )" (¥, 1) | Do),
= —i(®o | p(x, " (', 1) | o). (3.18)

Enfin, lorsque les temps se trouvent sur la méme branche inférieure, il faut introduire

I'opérateur T adapté au contour Keldysh et qui anti-ordonne les temps.

G (xtyx,t) =

{

(p(x, )y (1) | Po),
( x,t

—i(®y | T
—i(®g | T(p(x, )t (&, 1)) | Py). (3.19)

Ces fonctions ne sont pas indépendantes et satisfont la relation [102] :
G "+G =G +G ™. (3.20)
Il est possible de définir une matrice 2 x 2 dont chaque élement est une fonction de
G+t Gt-
G= :
Gt G~

Il est souvent plus efficace d’introduire un nouvel ensemble de fonctions de Green. Cette

Green définie ci-dessus :

nouvelle matrice s’obtient par la transformation unitaire suivante :

0 G4 1-ioy Gttt G-
= , (3.21)
GR GK 2 Gt G~

ou oy est la matrice de Pauli,
0 —i
oy = . .22
y ( i 0 > (3.22)

GR et G# sont les fonctions de Green retardée et avancée qui apparaissent déja dans la

théorie des perturbations usuelle et sont définies par :

GR(x, X, t) = —i®(t— ) (Dol [(x, 1), 9 (x', )] o), (5:23)
CAx b2, ) = iO(t ') (Dol[(x, 1), 9 (<, )] [ @o)- (5:24)
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GX est la fonction de Green de Keldysh, spécifique aux systémes hors équilibre, qui
s’écrit :

GX(x, 53, ¢) = —i(@ol[p(x, t), ¥ (¥, )] |o). (3:25)
Avec ces définitions, la relation (3720) devient :
GA-GR=GT~ -G . (3.26)

L’intérét du formalisme de Keldysh est qu’il ne dépend que de l'intensité de la pertur-
bation qu’un systeme subit. Les méthodes employées sont donc valables quelle que soit

la dimension de ce dernier.

Expression des fonctions de Green fermioniques et bosoniques

A l'aide de ce formalisme, les techniques de calcul propres a la théorie des pertur-
bations usuelle, comme le théoreme de Wick, restent utilisables. Nous pouvons alors
calculer l'expression de la fonction de Green retardée, qui, rappelons le, donne acces
aux quantités physiques mesurables (cf. Sec. 3.1.1). D’apres les équations (3-17), et
(323), celle-ci s’écrit via les fonctions de Green fermioniques G~ et G :

GR(x, ;4 t) = @(t—t’)(Q**(x,t;x’,t’)—Q**(x,t;x’,t’)). (3.27)

L'utilisation de I'identité de bosonisation (cf. Eq. (Z.23)) permet d’exprimer ces fonctions
de Green en termes de champs bosoniques ¢,,. Par exemple :

G, #) = T B (s )it (3-28

ro rbridy 274 rolrg . 3.2 )

L'état |Pj) est maintenant noté |) par commodité. Les facteurs de Klein F,, sont des
opérateurs agissant sur cet état mais dans un espace différent de celui des champs @,
La valeur moyenne de cette fonction de Green est séparable en deux termes.
Cependant, en prenant la limite thermodynamique L — oo, I'ajout d’une particule ou
d’un trou au systéme n’a pas d’importance. Ce constat implique 1'égalité (F,,F,) = 1.
D’autre part, en remplagant le champ ¢,, par sa définition (2.26), la fonction de Green
G~ devient :

eirkp(x—x’)

Gro (x, 54, ¥) = —iw (3-29)

 (VEDHD A +860] =i/ FERG) [t 40ty
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Nous réécrivons ces produits d’exponentielles d’opérateurs en utilisant une formulation
dérivée du théoreme de Baker-Hausdorff. Celui-ci stipule que, pour deux opérateurs A
et B qui commutent avec [A, B], le produit s’écrit ee? = eA*Bel4Pl/2 Ta conséquence
de cette relation est I'apparition dans la fonction de Green G~ de produits de champs
bosoniques. Afin de calculer cette valeur moyenne, nous faisons appel a une version
simplifiée du théoréme des bosons indépendants : (e?) = et4%)/2 [108].

Finalement, la fonction de Green fermionique s’exprime en terme de fonctions de
Green bosoniques :
Gro (x, 54, ¥) = —i%

T —+ T 06,— ]
X eXP{EZGj"” (52, t) + 53 G (x 52 E)
J J

T 0,—+ 7T 0, —+
+ 5 ;rG;.b (v, X ) + 5 ;rcﬁ’ (x, 8 x’,t’)}. (3.30)
ot les fonctions de Green bosoniques sont définies par :

I (0 b, t) = (OB 0) — 3@ 0) — ), G

G X)) = (DB — 3 @00~ 3B G32)

L'expression de ces fonctions dans le cas d"un liquide de Liittinger de longueur infinie, a
température nulle, est calculée dans 1’Annexe A. En injectant ces expressions dans celle
de la fonction de Green fermionique G~ 7, elle devient :

’eirkp(xfx/) 1
G (x, t;x,t) = —i

(1 4=t in(x—x’)>7j (1 * i(t_ltz/)vF N in(x_x'))%

a a a

27ma

j

X

a a

L oo\ (147) /4 . et (1—r)/4]’
(1_H.(t Z)UF_iK;(X x)) (H_Z.(t Z)vp+iK,(x x))
(3-33)
ol vy = %(%} + Kj — 2) est le parametre non universel.

Les relations entre les fonctions de Green permettent d’en déduire de nouvelles éga-
lités. Ainsi, 7~ (x, t;x/, ') = G~ (X', t'; x,t). Cela implique que :
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a a a

o ity - | R
Ty (1—z<”)”F+ (”)) (1—1'“‘””F—z‘l(x"‘))

X

a

(1—:“ oy _ﬁ;(xx’))“‘r)/‘*(l_lu TIPS »<xx))<1+r>/4] '

(3-34)

Comme nous pouvons le voir dans l'équation (333), les fonctions de corrélations
d’un liquide de Liittinger ont une décroissance en loi de puissance non universelle en
x et t et donc montrent des singularités non universelles en g et w. Ce type de compor-
tement traduit la dimension anormale des fermions [96] et a des conséquences impor-

tantes sur les proriétés spectrales du systeme.

PROPRIETES SPECTRALES D'UN LIQUIDE DE LUTTINGER

Nous nous intéressons aux propriétés spectrales d’un fil quantique décrit par le mo-
dele de Liittinger avec spin et ot la longueur du systéme est considérée comme la dis-
tance caractéristique la plus grande (L — o0). Les conditions d’homogénéité du systéme
et d’adiabaticité des interactions impliquent que les fonctions de Green sont invariantes

par translation spatiale et temporelle. Cela permet de simplifier leur écriture :
G(x, t;x',t') = Gx—x,t-t)

— (%0

Deux quantités mesurables sont étudiées dans cette section en vue d’obtenir des infor-

mations sur le spectre : la densité d’états et la fonction spectrale.

La densité d’états du fil quantique

La densité d’états (DOS) donne acces au nombre d’états moyen disponible du sys-
teme indépendamment du remplissage de ces niveaux d’énergies. Elle est un exemple
simple des propriétés spectrales et correspond a un balayage du spectre en énergie en
un point x fixé. La DOS est définie par [o7] :

o(x,E) = 27TZ| (n|¥"(x)|0)|6(Es — Eg — E), (335)

avec Eg I’énergie de l'état fondamental et E,, I’énergie d'un état excité.
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Nous choisissons comme point de départ une définition équivalente :

1 T i0i R -
pre(x, Q) = —;Im [/ dte" "G, (x,x, 1) |, (3.36)
ot GR est la transformée de Fourier en temps de la fonction de Green retardée qui
dépend du spin ¢ et de la branche r.

La DOS est calculable analytiquement et, dans le cas d’un liquide de Liittinger de

longueur infinie, devient :

1 a
Q) = e
pro(x, Q) 21T (2. + 1)vg (Z)F

2.
) 10Pre(|al)e ol . (3:37)

I' est la fonction gamma et 7. = %(KC + K-1 —2) est le parametre non universel du
secteur de charge. Les interactions sont supposées invariantes par rotation de spin, donc
vs = 0. Le rapport vp/a définit la fréquence de coupure w,. La présence de eI/

s’explique par le fait que nous prenons une valeur finie du cut-off a.

1

08, - T T T e
08t |
0.7} e
06 .- |

0.5/ i
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FIGURE 3.3 — Densité d’états d'un liquide de Liittinger de longueur infinie pour différentes valeurs du
parametre d’interaction coulombienne : K. = 0.15 (trait plein), K. = 0.3 (pointillé), K. = 0.5 (tiret),
K. = 0.75 (tiret-pointillé).

Du fait de 'homogénéité du systéme, la densité d’états est indépendante de la posi-
tion le long du fil ainsi que de la branche du spectre considérée.

La figure (3:3) montre le comportement en loi de puissance de la densité d’états,
comportement qui dépend de la force des interactions dans le systéme. Deux points
importants sont a remarquer. D'une part, les valeurs de la densité d’états augmentent
lorsque le couplage di aux interactions est moins fort. Pour un balayage en fréquence

loin du niveau de Fermi, la hausse du parametre d’interaction coulombienne induit un
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changement dans son profil : elle passe d"un comportement tres légerement parabolique
(K. = 0.15) a un comportement quasi-constant (K. = 0.75). En se référant a 1’équation
(3:37), ce phénomene s’explique par le fait que I'exposant 2. diminue pour tendre vers
0 quand K. augmente pour tendre vers 1.

D’autre part, sans s’intéresser précisement a son comportement asymptotique
(2] — 0), la densité d’états tend vers 0 quand on s’approche de Eg. Ceci est totale-
ment différent du comportement d"un liquide de Fermi ("systeme unidimensionnel sans
interaction"). En effet, lorsque K. = 1, la DOS est constante et de valeur 1 sur toute la
plage de fréquence étudiée car les branches du spectre sont linéaires (cf. Eq. &2)). Ce
constat montre qu’aucune excitation individuelle ne survit dans un liquide de Liittinger.
La densité d’états met en évidence la dimension anormale des opérateurs fermioniques.
Cependant, la particularité des systemes unidimensionnels de fermions en interaction
réside dans le comportement en loi de puissance de ces fonctions de corrélations et dans
la séparation spin-charge. Une voie pour décrire la propagation découplée de spinons et
de holons est de s’intéresser au comportement de fonctions de corrélations dynamiques,
c’est-a-dire possédant une dépendance en moment et en énergie (resp. en position et en
temps) telle que la fonction spectrale.

La fonction spectrale

La spectroscopie d'un matériau par photo-émission est devenu l'outil central pour
observer ses propriétés spectrales. En effet, elle permet de connaitre directement la struc-
ture électronique a travers la fonction spectrale [10d]. Les techniques les plus souvent
employées sont ’ARPES (angle resolved photo-emission spectroscopy) et la PES (photo-
emission spectroscopy) dont le principe est le suivant [110], [111] : un électron est arraché
au systeme par effet photo-électrique. L'analyse de son énergie et de sa direction per-
met de reconstruire la structure du matériau et de recueillir des informations sur ses
propriétés.

En revanche, les IPES (inverse photo-emission spectroscopy) et BIS (bremsstrahlung
isochromat spectroscopy) mesurent la réponse du matériau a l'injection d"un électron.
La combinaison des deux permet ainsi de mesurer la fonction spectrale. Les aspects ex-
périmentaux et techniques des méthodes de spectroscopie ont été traités dans plusieurs
livres et articles de revue [110], [112], [113].

L’intérét principal de la photo-émission dans les systemes d’électrons fortement cor-
rélés réside dans le fait que la forme des spectres obtenus contient des informations
sur la nature des interactions. Cet aspect est donc essentiel dans I'étude de systemes
unidimensionnels o1 I'importance des intéractions est forte et modifie la nature des
excitations.

D’une maniere plus théorique, la fonction spectrale peut étre interprétée comme
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la probabilité quun électron ait un moment g et une énergie fiw [96], [102] et permet
de comprendre le comportement des excitations d"un matériau lorsqu'une particule est

ajoutée ou enlevée a celui-ci. Elle est définie par :

1
Are(q,w) = _%Im Glo(q,w). (3-38)
Explicitement, la fonction spectrale devient :
1
Awlgw) = —5tm (G (g,0) =~ Gis(g,w))
= AL (g w) - Ay (g ). (3-39)

Chaque partie de cette fonction est indexée en référence aux fonctions de Green G~ et
G~ dont elle dépend,

o 1 e [T gpl D gt (5 1
A (qw) = —5-im /_oo dx/_oo dfe Gt (%,0)]|.
(3.40)

Comme cela est montré dans I’Annexe B, seul le calcul de A,;" (g, w) est nécessaire, car

sur une méme branche, les deux parties de la fonction spectrale sont connectées via :

A (qw) = A (-q,-w). (3.41)

Finalement, dans le cas d"un liquide de Liittinger ot les interactions sont invariantes par
rotation de spin (Ks = 1), les propriétés spectrales se déduisent de 1'expression suivante
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apres substitution des équations (3-33) et (3-34) dans l’expression (3-40) :

2.
o fa) a+kHV2 1 1
- \or) 0K (1) PTA/2T (1T (1c +1/2)

Am(ﬂrw)

X { (w— rfcrvp)z%_l/z O (w — rk,vp) exp{ v_+ -
C F

(1 + K;1> }(w + rkyv0) 712

Mgt 1 ko0

x 2R (1/27c+1/2.29+1/2 P _Z(Iz“)zczkfflfv))

+O((1— K) (@ + K 00))0(2(w — hor) — (1 — Ko) (@ + rEyo0) ﬁrr ((Jf%l)/ 2)

x <(1 —Ko)(w + rkroe) ) o 2Fy (% 11/2,1 - g1 4 g LK@ F rhree) )]
2w —rk0r) 2(w —hor)

+ (k — -k, w — —w)}. (3.42)

ol w, = vp/a est la fréquence de coupure, 2F;(a,b;c;z) la fonction hypergéométrique
confluente, y. = %(KC + Ko 1_ 2) le parametre non universel du secteur de charge et ou
k. = q — rkp est la différence entre le moment de la particule (trou) injectée et le moment

de Fermi de la branche r [114].

La formule (3:2) met en évidence la présence de points critiques en w — —rk,v.,
w — rk,op et w — rk,ve. Des produits de fonctions de Heaviside, on déduit que la

fonction spectrale est segmentée en quatre zones sur la plage de fréquence étudiée :

1) ® (—w + rkyop) O((Ke — 1) (w + rky0e) )O(—2(w — rkyop) + (1 — Ke) (w + 1hrve)) =
1 correspondant a w < —rk, v,

2) O (—w +rkyop) © ((Ke — 1) (w + rkyve) + 2(w — rhyop) = 1 soit, —thyop < w <
k,vg ot1 la fonction spectrale est nulle,

3) ©® (w — rkyvp) © ((1 — K¢) (w + rky0c) — 2(w — rkyop) = 1 qui traduit la condition
rk,op < w < k0.,

4) © (w — rkyvr) O((1 — Ko) (w + 1krv))O(2(w — rhyop) — (1 — Ko) (w + rky0c)) qui

signifie que w > rk,v..
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L’étude du spectre peut se résumer a analyser le comportement de la fonction
spectrale propre a la branche r = + lorsque g > kg. w < 0 correspond au spectre de
photo-émission et w > 0 au spectre de photo-émission inverse. La restriction k. > 0 ne
limite pas les informations sur le spectre car les branches » = + sont symétriques (cf.
Fig. @zmb)). Cela signifie que regarder la fonction spectrale de la branche r = — pour
une particule (trou) injectée avec un moment ¢ < —kp montre le méme comportement
que celui que nous présentons. Par ailleurs, les situations, que 1'on pourrait appeler
les situations croisées, donnent acces a des informations qui sont déja décrites lorsque

q > kr et r = + en pratiquant une réflexion par rapport a w = 0 [115].

Les courbes présentées sur la figure (3-4}a) montrent le comportement de la fonction
spectrale pour différentes valeurs du potentiel d'interaction a partir de I'injection d"un
électron dans le systeme de moment g et d’énergie k. vp/w, = 0.005.

200
. Kc:0'15

180r KC=0.268

160k |- - ~K=045

140
3° 120F 3°
_3’ 100 Sc’"
= o
< 80 <

60
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201~

0 -
-0.05
(@) k+vg/w: = 0.005 (b) kyvg/we =10

FIGURE 3.4 — Fonction spectrale d’un liquide de Liittinger de longueur infinie en fonction de w/w. pour
différentes valeurs du parametre K. L'échelle des valeurs de la fonction spectrale pour K. = 0.268 a été
multipliée par 2 et celle de K. = 0.15 par 100.

On remarque immédiatement la présence de deux singularités dans le spectre de
photo-émission inverse aux points critiques w — k;vr et w — ki v, traduisant la pré-
sence d’excitations de spin et de charge. En comparaison avec le cas d'un gaz ou d'un
liquide Fermi ot la fonction spectrale est un Dirac ou une Lorentzienne, le poids spec-
tral principal se trouve entre ces deux pics. L'existence méme de ces deux singularités
traduit I’absence d’excitations élementaires de type quasi-particules dans le systéeme. En
effet, une particule injectée se décompose automatiquement en spinons et en holons.

La force des interactions joue un réle important dans la séparation spin-charge. Dans
'expression spectrale, elle apparait a travers I’'exposant .. Ainsi, en augmentant la force

du couplage, la divergence en vpk tend a disparaitre et un étalement du poids spectral
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sur la plage de fréquence plus importante apparait. Celui-ci s’écarte vers des énergies
plus grandes en valeur absolue. La disparition de la divergence en vrk s’explique par
le fait qu’autour de cette fréquence, la fonction spectrale dépend principalement de
O(w — rogk) (w — rvgk)?7<=1/2, Ainsi, lorsque K. diminue, I’exposant de cette expression
devient positif. D’ailleurs, pour K. = 0.15, la fonction spectrale ne présente plus de
singularité, le transfert du poids spectral sur une plage de fréquence plus importante
ayant obscurci la manifestation de la séparation spin-charge. Par contre, les effets de la
dimension anormale des fermions qui dominent alors sont visibles.

Le potentiel d’interaction regle également la largeur du poids spectral principal qui
diminue lorsque les interactions diminuent. Les deux singularités se rapprochent pour
n‘en former qu'une unique pour K. = 1. D’autres phénomenes, liés a I'absence de
quasi-particules dans le systeme, sont a remarquer, par exemple la présence inédite d'un
poids spectral faible mais non nul dans le spectre de photo-émission. Ce phénomene est
spécifique aux liquides de Liittinger avec spin et a deux branches [115], [116].

Notons également que la singularité ou la divergence qui apparait pour une valeur
de l'énergie égale a k,vp représente la création de spinons suite a I'injection d'un
électron dans le systéeme. La position de ce point critique est indépendante de la force
des interactions seulement parce qu’elles sont invariantes par rotation de spin (vs = vg),
c’est-a-dire que le secteur de charge est le seul touché par le couplage.

Le phénomene le plus intéressant, montré par la figure (3:7}0), est la mise en évidence

du caractere unique d’un liquide de Liittinger. En effet, quand un syséme de fermions
sans interaction présente une fonction spectrale en Dirac, un liquide de Liittinger montre
une divergence en w = 0 et un poids spectral faible mais non nul lorsqu’on s’éloigne de
cette limite. On remarque que 'augmentation de la valeur du parametre d’interaction
coulombienne provoque un affinement de la fonction spectrale.
Cette courbe, a défaut de montrer clairement la séparation spin-charge, met en valeur
l'effet des interactions sur la fonction spectrale. A K. = 0.15 (couplage tres fort), il n'y a
plus de divergence. Le poids spectral provenant principalement de la formule |w[?"<~1,
le passage d"une divergence a un creux avec la diminution du parameétre d’interaction
coulombienne se déduit du passage d'une valeur négative a une valeur positive de
I'exposant. Cette méme expression permet également de comprendre pourquoi, méme
lorsque q = kp c’est-a-dire que spinons et holons possédent le méme moment, on ne
retrouve pas le comportement d'un liquide de Fermi avec interaction mais une diver-
gence en loi de puissance dont I'exposant est controlé par le parametre d’interaction
coulombienne K;.

Le mécanisme qui génere le poids spectral est schématisé par les figures (35la) et
(3B1b). De maniére qualitative, la séparation spin-charge s’explique par le fait qu'un

électron injecté dans le systeme avec un moment g se décompose de maniere auto-
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matique en excitations de charge de moment g — p et de spin de moment g + p, avec
—g < p < g. Cela peut se voir a travers la superposition des relations de dispersion de
chaque type d’excitations : deux branches pour les holons ot1 I'énergie s’écrit E, = rfiock,
et deux branches pour les spinons avec E, = rhivgk, (cf. Fig. (35}4)). L'énergie du systeme

a N + 1 particules est alors :

ENtL = % [vc(q —p) +vr(q+ p)}, (3-43)

et vpg < ENT! < 9.g. Cela explique que le poids spectral maximal se situe aux fré-
quences comprises entre vpk et vck. Mais il faut également prendre en compte les pro-
cessus de diffusion (forward scattering) dus aux interactions coulombiennes pour expli-
quer les valeurs faibles mais non nulles de la fonction spectrale a des fréquences telles
que w > vck. En effet, une fois I'électron injecté et décomposé en holons et spinons,
ces processus provoquent la création d’excitations particule-trou sur chaque branche du
spectre et ceci a partir des excitations de charge nouvellement créées, comme le montre

le schéma (354).

E(k) A | E(k) 4
. vk vk
‘Fk ok
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FIGURE 3.5 — Schémas décrivant les processus générant le poids spectral pour k- > 0. (a) : décomposition
d’une particule en holons et spinons puis boost des excitations de charge par processus de diffusion. (b) :
processus inverse, I'injection d’un trou (ou I'éjection d’une paticule) succéde aux processus de diffusion.

En ce qui concerne le spectre de PE (fréquence négative), il ne s’agit plus de 1'in-
jection mais de 1’éjection d'un électron du systeme (ou de l'injection dun trou) de
moment g et d’énergie fiw, le processus est simplement inversé. Comme le montre la
tigure (351b), les processus de diffusion apparaissent avant l'extraction de I'électron.
En effet, il y a tout d’abord création d’excitations électron-trou dont le moment est
supérieur a celui du trou injecté afin d’avoir un électron au dessus de l'énergie de
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Fermi, puis extraction de cette particule par effet photo-électrique. Cette partie de la
fonction spectrale pour r = + n’existe que parce que le modéle considéré tient compte
de deux branches dans le spectre, la branche fantéme r = — ayant une influence sur le

spectre des excitations.
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FIGURE 3.6 — Comportement de la fonction spectrale pour K. = 0.4, en fonction de w /w. et de kvg/we.

La figure (3.6) montre clairement le transfert du poids spectral principal de la partie
PEI (w > 0) a la partie PE (w < 0) lorsque le moment de la particule injectée est
supérieur a kg (k > 0) ou inférieur a kg (k < 0).

La fonction spectrale a été calculée et son comportement analysé sur la base d'un
spectre linéarisé. Il existe cependant des études théoriques sur la fonction spectrale qui

tiennent compte de la courbure réelle du spectre [117].
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Fonctions de corrélations a n-particules

Il est légitime de s’intéresser, dans le cadre des propriétés spectrales d'un liquide de
Liittinger, aux fonctions de corrélations a plusieurs particules. Par exemple, la fonction
de corrélations densité-densité fait intervenir une série de termes qui correspondent aux
vecteurs d’onde q ~ 0, g = +2kg, q = 4kF ..., telle que [57], [o6] :

0 = m®=2/ 2o, G4
Ocow = Y9t oy B2 (), (345)
Ospw = Y 9L ()P _o(x) = 09, (%), (3-46)

ot oy (x) = % cos (ka + \/EGC(x)) cos (x/ﬂ(,bs(x)) est 'opérateur de fluctuations
de densité de spin.

Dans le cas d’interaction invariante par rotation de spin (Ks = 1), les fonctions de
corrélations de charge et de spin présentent un comportement en loi de puissance. Nous
reprenons ici les notations de H.J. Schulz [57] :

(P(x)p(0) = 5 + A cos(@hex)r (15 In(x) /2
+ A cos(dkpx)x e, (3-47)
1
(c(x)o(0)) = 2t By cos(2kpx)x~ 1K) In(x)V/2 4 ., (3.48)

ol les facteurs A; et B; caractérisent le modele choisi.

La transformée de Fourier de ces quantités donne accés aux susceptibilités de charge
et de spin en 2kp et 4kp qui sont des lois de puissance [115]. En effet, des singulari-
tés apparaissent aux points critiques +vgq et £v.9. Cependant, méme si les quantitiés
CDW et SDW sont sensibles a la séparation spin-charge, elles possedent une structure
symétrique contrairement a la fonction spectrale car elles font intervenir des mélanges
d’opérateurs fermioniques des branches r = + et r = —. En revanche, la fonction de
corrélations en 4kp diverge aux points +v.g, ce qui exclut toute interprétation de son
comportement en terme de séparation spin-charge. Cette différence se comprend en se

référant aux identités obtenues a I'équation (3-74).

CONCLUSION

Le formalisme Keldysh, introduit en début de chapitre, a permis 1’obtention des
fonctions de Green a température nulle nécessaires aux calculs des fonctions de corréla-
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tions. L'expertise des propriétés spectrales d"un liquide de Liittinger de longueur infinie
s’est appuyée su I'étude de la densité d’états et de la fonction spectrale. Ces quantités
ont mis en évidence les deux grandes caractéristiques d'un systéme unidimensionnel
avec spin, a savoir,

— les fonctions de corrélations présentent un comportement en loi de puissance (di-
mension anormale des fermions) dont I'exposant ne dépend que d’un parametre,
celui des interactions coulombiennes K. ;

— la séparation spin-charge : les excitations existant dans un tel systeme sont col-
lectives et, selon qu’elles soient de charge ou de spin, se déplacent a des vitesses
différentes.

L’existence impossible de quasi-particules dans un systeme d’électrons fortement corré-
1és est alors montrée. La question de I'expérience dans ces systémes se pose alors. Com-
ment observer le caractere liquide de Liittinger d"un métal ? D'un point de vue théorique,
il est 1égitime de décrire les excitations en termes de holons et de spinons. Cependant,
ces objets sont non invariants par transformation de jauge. En d’autres termes, ce ne
sont pas des quantités physiques.

Nous faisons ici une breve revue des expériences qui ont conduit a montrer le carac-
tere liquide de Liittinger d’un métal. Citons, par exemple, les études menées sur des fils et
des points quantiques [118], [119]. Les mesures obtenues par spectroscopie Raman ont
montré la linéarité de la dispersion des plasmons, caractéristiques d"un gaz d’électrons
unidimensionnel, et la valeur de la vitesse de propagation des modes de charge est en
accord avec les prévisions théoriques [12d].

En revanche, les résultats obtenus par PE ou par ARPES sur des conducteurs quasi-
unidimensionnel ne sont pas aussi clairs [121], [122], [123], [113], [124]. Nombre d’ex-
périences menées sur des matériaux inorganiques ont révélé une faible intensité de la
photo-émission traduisant 1’absence de saut a I'énergie de Fermi pour la fonction de dis-
tribution. Le caractere liquide de Liittinger pourrait donc étre validé si certains parametres
étaient maitrisés, comme le couplage électron-phonon.

Cependant, ces expériences sont souvent en accord avec 1’analyse théorique. Notons
tout de méme que d’autres pistes théoriques ont été explorées pour expliquer les phé-
nomenes observés, tels les liquides de Fermi marginaux [125].
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Depuis leur découverte par S. lijima en 1991 dans des résidus de synthese de fulle-

rénes [126], les nanotubes de carbone n’ont cessé de faire 1'objet d’études théoriques et

expérimentales, afin de comprendre leur structure et de développer leur utilisation. En

effet, élastique et creux, ils sont deux fois plus léger que 'aluminium et dix fois plus

résistant que l’acier. Ils présentent une meilleure conductivité électronique que le cuivre

et une conductivité thermique supérieure a celle du diamant. Leur intérét scientifique ne
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vient pas seulement du fait qu'ils présentent les mémes caractéristiques que le graphite

mais également de leur comportement électronique unidimensionnel.
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PRESENTATION DES NANOTUBES DE CARBONE

Méthodes de fabrication

Les nanotubes de carbone sont obtenus par différentes méthodes de fabrication
comme la technique de l'arc électrique, I’ablation laser, le dépot chimique en phase
vapeur ou encore la conversion de monoxyde de carbone a haute pression.

La production de nanotube de carbone par décharge d’arc consiste a appliquer un
fort courant entre deux électrodes de graphite dans une enceinte remplie de Helium
[127]. L'anode, dopée au nickel [128], au fer [129] ou encore au cobalt [130] se consume,
formant un plasma qui se condense sur l'autre électrode. Les atomes de carbone s’ag-
glutinent alors sur ce catalyseur métallique et croissent sur quelques micrometres de
longueur. Cette technique produit une large gamme de nanotube, principalement des
multi-feuillets.

La méthode d’ablation au laser, qui suit un principe similaire, repose sur la destruc-
tion d’une électrode composite graphite-métal par 1'utilisation d’un rayonnement laser
tres intense pulsé ou continu [131]. Les nanotubes de carbone mono-feuillets obtenus
sont souvent structurés en fagot par la présence des interactions de Van der Waals. 1l est
alors possible de les connecter a des électrodes afin de réaliser des mesures de transport.

Dans la déposition chimique en phase vapeur, des catalyseurs métalliques décom-
posent un gaz hydrocarboné a haute température. Les atomes de carbone provenant
de la phase saturée en particules métalliques précipitent sur le substrat, formant des
structures tubulaires solides.

Enfin, la conversion de CO a haute pression permet la fabrication de nanotube de
carbone mono-feuillet dont la taille et le diametre peuvent étre controlés précisement.
L'oxyde de carbone en phase gazeuse est mélangé en faible quantité a un précurseur
métallique de type Fe(CO)s dans une chambre a réaction [132]. Le processus d’obtention
des nanotubes est similaire aux techniques d’évaporation chimique.

Propriétés électroniques d’un nanotube de carbone

Ces objets tubulaires de taille nanoscopique peuvent étre vus comme issus de l'en-
roulement en cylindre d"un ou de plusieurs plans de graphene. Il existe donc une infinité
de géométrie possible pour les nanotubes de carbone qui sont différentiables par leur
diametre mais également par l'orientation de 1’axe du cylindre donnée par T. Lenrou-
lement se fait selon un vecteur du réseau Eh: may +n a appelé vecteur chiral qui
s’exprime en fonction des vecteurs du réseau de Bravais a_{ et a_ﬁ et de deux indices
entiers n et m tels que 0 < m < n (cf. Fig. @1)).

Un nanotube de carbone est donc caractérisé par la valeur de ces indices qui sont
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FIGURE 4.1 — Plan de graphéne : Cy, est le vecteur chiral, a_{ et ;2 sont les vecteurs du réseau de Bravais
et T est le vecteur indiquant 'axe du tube (basée sur [133]).

reliés au diametre d et a I’angle chiral 0 :

d = %(m2 +mn +n*)'/?, (4.1)
_ Vam
f = arctan (W , (4.2)

ol a est la constante du réseau du graphene et 6 est 'angle formé par le vecteur T etle
vecteur perpendiculaire a la direction fauteuil (cf. Fig. (#-1)). La valeur des indices m et
n décrit trois types d’enroulement et donc permet une classification des nanotubes de
carbone en zig-zag lorsque m = 0, en fauteuil pour n = m et chiraux pour tous les autres.

Le couple (1, m) détermine également la nature métallique, semi-conductrice ou iso-
lante du nanotube [131]. La condition de métallicité d’un nanotube de carbone s’écrit :
2n +m = 31 ou I est un entier, mais la courbure du cylindre peut provoquer 'apparition
d’un gap trés étroit qui implique un comportement semi-conducteur du nanotube. Ce-
pendant, les nanotubes fauteuil sont pourvus d"une forte symétrie assurant leur caractéere
métallique.

L'utilisation des nanotubes de carbone dépend de leur structure et donc des indices
n et m. D'un point de vue expérimental, cela nécessite une résolution spatiale suffisante
pour permettre leur identification. Plusieurs techniques existent a cet effet. Citons par
exemple, l'utilisation de STM (Scanning Tunneling Microscopy) [135] ou de SAED (Se-
lected Area Electron Diffraction) afin de déterminer le diametre d et l'angle chiral 0

[126], [129].
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FIGURE 4.2 — Trois exemples de nanotube de carbone mono-feuillet. (a) fauteuil, (b) zig-zag et (c) chiral
llz34].

Dispositifs expérimentaux et étude des propriétés de transport

Les nanotubes de carbone mono-feuillet métalliques sont des conducteurs unidimen-
sionnels a plusieurs canaux de conduction et les interactions coulombiennes y jouent
donc un roéle important [25], [136]. De tels systemes ont été étudiés expérimentalement
et théoriquement a travers des dispositifs qui different par la pureté des échantillons, la
transparence des interfaces ainsi que la géométrie

Que le systeme se trouve connecté a deux réservoirs ou plus, la question des contacts
entre le conducteur unidimensionnel et les électrodes est centrale dans la mise en évi-
dence du caractere original des liquides de Liittinger. Ainsi, plusieurs articles expéri-
mentaux rapportent que les résultats de mesure dépendent fortement de la transpa-
rence des interfaces. Citons, par exemple, les travaux de M. Bockrath et al. qui portent
sur le transport a travers un nanotube de carbone mono-feuillet dans une géométrie a
deux terminaux. La conductance est alors regardée en fonction de la tension de grille
et son comportement, dépendant de la température, est régi par une loi de puissance,
typique d’un liquide de Luttinger. Il est a noter que l'écriture de 1’'exposant de cette
loi de puissance dépend de l’endroit ot les électrons sont injectés dans le nanotube
[25]. D’autres expériences, lorsque les contacts sont suffisamment transparents, ont éga-
lement pu rendre compte du comportement en loi de puissance de la caractéristique
courant-tension [136].

Dans le régime opposé, l'opacité des contacts provoque l'isolement du nanotube de
carbone et, par la méme, I'apparition d’'un phénoméne de blocage de Coulomb qui se
manifeste dans les mesures de transport. Le nanotube se conduisant comme un flot, le
transport est assuré par effet tunnel entre les électrodes et le conducteur. Ainsi, les résul-
tats de plusieurs expériences sont dominés par ces effets de charge, dus aux résistances

aux interfaces qui sont plus grandes que le quanta de résistance R = h/¢? [137]. Avec
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une faible transmission, le courant varie par palier et une structure en diamant apparait
avec la variation des tensions de grille et source-drain [138].

I est important de noter que le couplage, en plus de la propreté des contacts jouent
un role trés important sur le transport. En effet, de son intensité dépend fortement le
caractére invasif de 'électrode qui peut écranter les interactions coulombiennes dans
le systeme unidimensionnel et lui faire perdre sa nature liquide de Liittinger [139],
[140]. Une solution, pour diminuer ces effets qui modifient aussi bien les propriétés de
transport que thermodynamiques du conducteur, réside dans la diminution de la taille
des contacts.

La possibilité d"un transport ballistique dans un nanotube de carbone métallique, qui
permet une mise en évidence claire du caractere liquide de Liittinger d"un conducteur
unidimensionnel, a été montrée dans I'expérience de W. Liang et al.. Dans le dispositif
proposé, les électrons injectés depuis la source se déplacent librement dans le conduc-
teur unidimensionnel et subissent des réflexions partielles aux interfaces avec les élec-
trodes [141]. Ces processus, rappelant ceux a la base de 'interférometre de type Fabry-
Pérot, conduisent a la formation de résonances, en conséquence de quoi, la conductance
présente un comportement oscillatoire en fonction de la tension de grille. Des travaux
théoriques sont venus compléter cette étude en s’intéressant a la conductance a tempé-
rature nulle ainsi qu’au bruit de grenaille [142], [143].

Néanmoins, d’autres phénomenes, comme la diffusion par des impuretés, peuvent
produire ces caractéristiques en loi de puissance. En effet, la présence d'impureté dans
ces nano-objets n’est pas rare et peut trouver sa source dans des imperfections structu-
relles comme des substitutions atomiques, des défauts de charge dans le substrat, des
défauts topologiques .... Ainsi, des dislocations peuvent provoquer le remplacement
d’un hexagone par un pentagone ou un heptagone menant a une transition métal-isolant
dans le nanotube [144]. En présence d'impuretés, des effets plus prononcés des inter-
actions coulombiennes sont attendus. Citons par exemple I'augmentation des contri-
butions du courant et du bruit de rétrodiffusion qui se traduit dans la caractéristique
courant-tension par une suppression plus importante du courant a basse tension [145],
[146], [147].

Des études théoriques ont montré qu’une mesure de la conductance d’un conduc-
teur unidimensionnel sans défaut, connecté a deux terminaux par des contatcs parfaits,
ne permettait pas l'extraction d’informations sur les interactions en son sein [139]. En
revanche, la présence d'une impureté dans ce type de systeme permet de retrouver, dans
les propriétés de transport, une dépendance en fonction du parametre des interactions
coulombiennes.

Ces résultats ont motivé 1'exploration de systemes a géométries tres variées, pour
lesquels les propriétés de transport dépendent des interactions coulombiennes, y com-

pris en I'absence d’impuretés. Le dispositif le plus courant expérimentalement est celui
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a trois terminaux, basé sur l'utilisation d’une pointe de STM ou d’AFM [14], [148],
[149]. De par la distance séparant cette électrode et le conducteur, le couplage est consi-
déré comme faible et le transport résulte de processus tunnels entre eux. Le recours a
une pointe de STM ou d’AFM pour sonder ou injecter des électrons dans le nanotube,
présente 'avantage d’avoir des contacts moins invasifs que ceux des dispositifs expé-
rimentaux précédemment cités [150], [151]. En outre, ce type de systeme en Y, faisant
référence a l'expérience de Hanbury-Brown et Twiss [82], est également un moyen de
mesurer ou de calculer les corrélations de bruit, lesquelles mettent en évidence la nature
bosonique des excitations se propageant dans ce type de conducteur, et par 1a méme, le
caractére liquide de Liittinger de I"échantillon unidimensionnel.

Présentation du modele

Dans ce chapitre, nous nous intéressons a 1’'étude des propriétés de transport d'un
nanotube de carbone mono-feuillet de type fauteuil ot les effets des interactions coulom-
biennes sont prononcés et pour lesquels des tests expérimentaux ont été effectués [152],
[153].

Le nanotube de carbone est déposé sur un substrat et connecté a ses extrémités a
deux électrodes métalliques reliées a la masse. Une pointe de STM (Scanning Tunneling
Microscope) soumise a une tension V' quelconque est placée au-dessus du nanotube de
carbone. Des électrons sont alors injectés au coeur de ce conducteur unidimensionnel

par effet tunnel. Le systeme complet est schématisé sur la figure (7-3).

O
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FIGURE 4.3 — Schéma de l'injection d’électrons dans le nanotube de carbone connecté a deux électrodes.

Le systeme ainsi étudié présente une configuration en Y. Cette terminologie dé-
signe les dispositifs expérimentaux a trois terminaux et fait référence a 1'expérience de
Hanbury-Brown et Twiss dans laquelle la statistique bosonique des photons se déduit
de la mesure des faisceaux provenant de la décomposition d’une source cohérente de
lumiere sur une lame semi-réfléchissante [82].

Suivant les conventions de la figure (F-7), l'injection de particules se fait via le ré-
servoir de potentiel électrochimique y;. Le faisceau se sépare en direction des deux
réservoirs avec une probabilité dépendant de la valeur de leur potentiel p5 3.
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M1

H2 u3

x=0

FIGURE 4.4 — Schématisation d’une jonction métallique en Y a trois terminaux.

Dans la situation qui nous intéresse, cette géométrie a trois terminaux permet la
détermination de la valeur des interactions coulombiennes du nanotube de carbone.
Les effets des tensions source-drain et/ou de grille ne sont pas étudiés ici (y2 = u3).
Le réservoir de potentiel électrochimique 1 correspond a la pointe de STM et le flux
d’électrons est injecté au cceur du nanotube de carbone. Notons qu'un article récent
traite cependant d’une géométrie a trois terminaux, comme celle que nous présentons,
mais dans laquelle les électrodes sont soumises a des potentiels chimiques distincts
[149]. La situation que les auteurs étudient est, de plus, enrichie par la possibilitéde
considérer des amplitudes tunnels asymétriques entre les électrons se déplacant vers la
gauche de ceux se mouvant vers la droite du liquide de Luttinger.

La comparaison entre les résultats obtenus pour ce systéme et ceux trouvés dans
le cadre d"une jonction Y métallique avec un grand nombre de canaux de conduction
permet de déterminer les particularités du transport électronique dans un nanotube de
carbone. Cela nécessite de tenir compte des interactions coulombiennes et des contacts
aux extrémités du nanotube.

La relation de Schottky S(x, ) = 0) = e*(I(x, t)), qui fait intervenir le courant moyen
et le bruit a fréquence nulle, détermine la charge effective e* des porteurs de courant et
les corrélations croisées renseignent sur leur nature [4]. De plus, l'intérét porté a cette
géométrie réside dans 1'étude de possibles effets de taille finie provoqués par la présence
des contacts a chaque extrémité du nanotube.

L1QUIDES DE LUTTINGER DANS LES NANOTUBES DE CARBONE

Les nanotubes de carbone mono-feuillets sont le candidat idéal dans la réalisation
expérimentale d’un conducteur unidimensionnel de type liquide de Liittinger [25]. En
effet, ils sont plus stable et plus facile a fabriquer que des candidats alternatifs comme
une chaine de molécule [154] ou les états de bords dans 1'effet Hall quantique fraction-

naire [95].
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Nous supposons dans le systeme choisi que les contacts entre le nanotube de carbone
et les réservoirs métalliques sont des barrieres tunnel transparentes. Cette condition per-
met d’assurer I'absence de phénomenes de blocage de Coulomb aux contacts et seules
les interactions coulombiennes provoquent des changements dans le comportement du
nanotube.

Théorie effective a basse énergie

La description en termes de liquides de Liittinger d’un nanotube de carbone ne
nécessite aucune approximation car son spectre est linéaire aux basses énergies, c’est-a-
dire en excluant les bandes supérieures (cf. Fig. (7-5)) [155]. La topologie de la surface

de Fermi a ceci de particulier qu’elle se résume a quatre points indépendants.
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FIGURE 4.5 — Spectre en énergie d'un nanotube de FIGURE 4.6 — Modélisation du spectre a basses éner-
carbone (issu de [155]]). gies.

La maille élementaire du graphéne contient deux atomes, donnant lieu a deux sous-
réseaux indéxés par p = +£1, ce qui induit I'existence de deux ondes de Bloch dégénérées
Xpa @ chaque point de Fermi. La géométrie tubulaire du nanotube de carbone implique
une dépendance des opérateurs fermioniques en fonction de x et z [156] :

‘?’g(x, Z) = Z)Cpa(x, Z)lIme(x)/

pa

(4-3)

ou x est la variable longitudinale et z varie sur la circonférence du nanotube de carbone.
L’indice o permet de prendre en compte le degré de liberté de spin des électrons. Afin
de retrouver une correspondance simple et intuitive de la description de ce conducteur
unidimensionnel par la théorie des liquides de Liittinger développée au deuxieéme cha-
pitre, les indices de sous-réseaux p sont remplagés par ceux des électrons se déplacant
vers la gauche ou vers la droite du spectre grace a l'utilisation de la matrice unitaire

(1)

=

Sl

1/7p1w(x/ t) = Z C[prwma(xr t)- (4.4)
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Comme le montre la figure (4.6), les quatre branches du spectre permettent la propa-
gation de huit différents types d’excitations, chacun étant la combinaison des indices
suivants :

— a = =1 pour chaque mode;

— r = £1 pour chaque direction de propagation;

— ¢ = *£1 pour l'orientation du spin.
Afin de compléter la correspondance avec la théorie des liquides de Liittinger appliquée
a un fil quantique, il est nécessaire d’introduire un vecteur d’onde gr qui permet de

lever la dégénérescence sur les points de Fermi. Tous ces indices sont définis sur la

figure (4.6).

Hamiltoniens du systéme

Le hamiltonien total du systéme schématisé par la figure ([3) se décompose en diffé-
rents termes qui font référence a chacune des sous parties de ce systéme : le hamiltonien
tunnel décrivant le transfert d’électrons entre le STM et le nanotube, le hamiltonien de la
pointe du STM, celui du nanotube et enfin ceux des deux électrodes. Ces trois derniéres
contributions forment le hamiltonien général du nanotube de carbone Hnrc [157], qui,
une fois bosonisé, permet de prendre en compte les interactions coulombiennes et leur
force le long du systeme. Il a pour expression :

vjs(x)

Hnte = %25/':0 [vj(;(x)Kjg(x) (ax()bj(;(x, t))2—|— m (aijg(x,t))z dx,
s

(4-5)

ou les champs bosoniques non chiraux ¢j; et 6j; sont ceux introduits au deuxieme cha-
pitre. Ils suivent la relation de commutation [¢js(x), 65 (x")] _ = (i/2) 605 ysgn(x — x')

et obéissent aux équations du mouvement :

9i0i5(x,t) = —0jKis0xjs(x,t), (4.6)
Ui

Opis(x, ) = —2=0ubis(x,1). 4-7)
jo

Ils dépendent, tout comme le parametre d’interaction coulombienne Kj; et la vitesse
dans chaque secteur vj; = vg/Kj;, de deux indices j et 6. Ces derniers font référence aux
quatre types d’excitations qui se propagent dans le nanotube de carbone : jé = c+ pour
la charge totale, j0 = c— pour la charge relative, j6 = s+ pour le spin total et j§ = s—
pour le spin relatif. La position le long de 1’axe du nanotube est repérée par x. On
posera comme origine de cet axe, la position d’injection des électrons. Les parametres

d’interaction coulombienne ainsi que les vitesses de secteur possédent une dépendance
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spatiale qui permet de décrire, si on le souhaite, le systéme réservoirs+nanotube par la
théorie des liquides de Liittinger [140], [139], [158].

Les électrodes étant des métaux a 2 ou 3 dimensions, les parametres Kj; sont égaux a
1 pour rendre compte de leur état de liquide de Fermi. Garder le méme modele pour les
différents sous-systemes permet une description cohérente et simple des phénomenes
apparaissant dans le nanotube de carbone et aux contacts avec les réservoirs.

Le hamiltonien tunnel, traduisant le processus d’injection d’électrons de la pointe de
STM en y = 0, ou I'axe y rend compte de la position sur la pointe, dans le nanotube de
carbone au point x = 0, s’écrit :

Hr = ) T(8) [$r(0,)Co(0,1)] + I, (4.8)
70,0
ou I' est 'amplitude tunnel, C; et {4, sont les champs fermioniques associés a la pointe
de STM et au nanotube de carbone.
En adaptant I'identité de bosonisation, développée au chapitre 2, a un systeme unidi-
mensionnel a quatre secteurs, le champ fermionique du nanotube de carbone s’exprime :

l/]ma(x/ f) _ ﬂ eiakFx—&-iqux-i-i(p,W(x,t)'
27a
Fr4o est le facteur de Klein qui assure des relations de commutation correctes, a est la
longueur de coupure, ici reliée au diametre du nanotube [157], kr et gr sont définis sur
la figure (4.6). Ce champ fermionique s’écrit en fonction des champs bosoniques non
chiraux via @rqe :

L
Prac(x,t) = - ;hzxoj& (pjo(x, 1) + 1Bi5(x, 1)), (4-9)
jr
ol les coefficients hyoer = 1, hyoer = &, hyosy = 0 et hyys. = a0 font le lien entre

les canaux de conduction définis par les indices {r,a, 0} et les secteurs de propagation
indexés par {j,6}.

Afin d’éviter les problemes liés aux facteurs de Klein, le hamiltonien et les champs
fermioniques de la pointe C, sont décrits par la théorie des liquides de Liittinger dans
le cas sans interaction [14]. Cela signifie que dans ce métal normal considéré ici comme
semi-infini, les interactions coulombiennes ne renormalisent pas la vitesse de Fermi ugp,
les constantes de chaque secteur Kjs sont égales a 1. Ainsi, le champ fermionique de la
pointe s’exprime en termes de champs bosoniques chiraux :

oty = i,



4.2.2

100  Chapitre 4. Transport dans un nanotube de carbone connecté a deux électrodes

ol f, est le facteur de Klein associé a la pointe de STM.

L'injection par effet tunnel des électrons dans le nanotube de carbone est provoquée
par l'application d'une tension au STM. Cette tension est prise en compte dans le
modeéle via une transformation de jauge ou substitution de Peierls. Elle consiste a faire
apparaitre dans le hamiltonien tunnel une phase x(t) qui provient d’'un changement
de convention dans l'écriture des opérateurs fermioniques. Le hamiltonien étant un

invariant de jauge, la phase est incluse dans le terme d’échange T'(t) = Te icX() ou

xX(t) = —c [ V(t)dt.

L’analyse spectrale du hamiltonien total du systéme permet d’établir les propriétés
de transport a travers celui-ci. Son état hors équilibre nécessite 1'utilisation du forma-
lisme Keldysh défini au chapitre précédent.

Propriétés de transport d’un nanotube de carbone

Une tension constante V} est appliquée a la pointe de STM. Le coefficient de transfert
s’écrit alors T(t) = T['e"! et on s’intéresse au courant moyen de charge totale ainsi

qu’aux fonctions de corrélations du courant circulant dans le nanotube de carbone.

Expression du courant moyen

Le courant moyen, dans le formalisme Keldysh [26], est défini par
I h) = 3 (T oo hedmitoy, (410)
m

L'indice 7 = =+ représente la branche supérieure ou inférieure du contour temporel
de Keldysh et Tx est 'opérateur d’ordre temporel sur ce méme contour. L'opérateur
courant de particules I, qui n’est pas conservé a cause de la dynamique imposée au

systeme, est déterminé par 1’équation de continuité :
dxI(x,t) +edp(x,t) =0, (4.11)

ol p est I'opérateur de densité du nanotube de carbone. L'utilisation de la définition
(=17) permet de formuler cet opérateur en terme des champs bosoniques, ainsi p(x,t) =
%axeﬁ (x,t). Finalement, 'opérateur de courant a pour expression :

2ev
I(x,t) = evp Y 1o (X, ) rac (X, 1) = 2 0uper (X, ). (4.12)
70,0 \/E
Le courant moyen se calcule en pratiquant un développement perturbatif de I’exponen-

tielle par rapport a 'amplitude tunnel I'. L'ordre zéro en I', ne dépend pas du taux
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tunnel et 1'ordre 1, proportionnel a I', représente le courant moyen a 1’équilibre, il est
donc nul. Afin d’obtenir des informations sur le transport des excitations dans le sys-
teme, le calcul perturbatif est donc effectué jusqu’a 'ordre deux en I'. Les expressions
(4.8) et (@T0) montrent que le courant moyen s’exprime a partir des fonctions de Green
bosoniques de la pointe et du nanotube, dont on rappelle la définition :

Gy(x, X, 1) = <T{9ja(x,t)9j(s(x’,f’)}>—%<T{9§s(x,t)}>—%(T{%(x’,t’)}%
(4.13)

ou T est I'opérateur d’ordre temporel usuel. A partir de cette fonction de Green, il est

possible d’exprimer chacun des élements de la matrice de Green Keldysh G]Qf( X) (cf. Egs.

(.16), G-17), (3.18) et (3.19)) :

(t=t)>0: G¥(x t;x,1) GO (x' ¥ x, 1)
T x,
t—t)<0: GUX, t;xt i
G (x, X, ) = u
R\ b by = t—t)>0: GU,t;xt
jo

G (x, t;x', ¥
o { ) (t—=t') <0 : G¥(x t;x',1t)
(4.14)
Le courant moyen circulant a travers le nanotube de carbone s’écrit
I2ev oo too . P17 _
U0) = Gz L e[ din [ dtsinfeVo(t — )00
Ni1H21101 - -
X e% Zj,(S (Gﬁ;pﬂﬂm (O/O/tl _t2) +71 G?’(Sgﬂ/ﬂm (O/O/tl _tl))
o e% Zj,é (7’1 Gj?gzﬂﬂz (0,0,tl _tZ) +G?§,l71’72 (O/O/tl —tz))
) 0,
x 8x<fo’7'71(x,O,t—t1)—|—r1Gf+’7'71(x,O,t—t1)
) 6,
- Gépf " (x/ O/ t— tz) —-n GZ)Jr " (x/ O/ t— tZ)) s (415)

avec GJ? la fonction de Green de la pointe. Les fonctions de Green bosoniques ne dé-
pendent que des écarts temporels a cause de l'invariance par translation dans le temps.
Expression des fonctions de corrélations de courant

L’'intérét de la détermination du bruit et des corrélations croisées a été exposé dans
le premier chapitre de cette these. Ces deux quantités physiques sont reliées a la trans-
formée de Fourier de la fonction de corrélations de courant définie par :

S(x, t;x',t") = (I(x, ) I[(x', ') — (I(x,t))(I(x',#)). (4.16)
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Dans cette définition, les corrélations ne sont pas symétrisées par rapport au temps. Ce
choix est légitime car, d'une part, les bruits symétrisés et non-symétrisés a fréquence
nulle sont égaux. D’autre part, le bruit a fréquence finie mesuré dans les expériences est
relié au bruit non-symétrisé [18], [8a], [159].

Comme dans le calcul du courant moyen, nous nous intéressons a la contribution per-
tinente des corrélations au plus bas ordre en I'. A partir des expressions (F-15) et du
courant total, il est possible de négliger le deuxiéme terme de la définition des corréla-
tions (e I'*). La convention que nous choisissons implique que la fonction de corrélations

de courant, correspondant au terme S_ défini au premier chapitre, se réduit a :
S(x, 152, t') = (Tie{ I(x, 7)1/, 17F) 7 et Fr 08 ), (417)
ol le produit des opérateurs de courant s’écrit :

I(x, t)I(x, #F) = @

Aot (X, )0ppey (X, 7F). (4.18)
Le développement a I'ordre zéro en I' permet d’obtenir les fluctuations de point zéro.
En effet, méme si la pointe et le nanotube de carbone sont totalement découplés, les

corrélations a 1’équilibre ne sont pas nulles et s’écrivent :
Sox, 4/, ) = axax/fo’_+(x,t;x’,t’). (4.19)

Ces fluctutations du courant a 1’équilibre ont fait 1’objet d"une étude visant a déterminer
leur pertinence dans les corrélations non symétrisées [16d].

Le développement au deuxiéme ordre en I' de I'exponentielle apparaissant dans la
formule (F17) aboutit a une écriture de la fonction de corrélations de courant en terme
de fonctions de Green bosoniques de la pointe et du nanotube de carbone :

/ ! rzeva tee e rion
S(x,x',t(=t—-t)) = Z 171172/ dtl/ dt, A,h,72 (0,0,t1 — t7)

2 77177271171
X [ (BT%(X,O,T —t) — B2 (x,0,T — tz))
X (Bfﬁ;i (x',0,—t1) — Bity} (x',0, — )) }, (4.20)
ol 'on définit :
AL (0,0,t) = cos(eVot)eznczfﬂm(O’O’t) (4.21)
o 3L (G‘.”ﬁ“"“”z(o,o,t)+rlc‘??"’1”2(o,o,t))

o3 Tis(nGi 000 +G M 001)
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Cette fonction de corrélation est associée a I'injection locale par effet tunnel des électrons
au point x = 0 depuis la pointe et

B%ﬁ”(x, 0,t) = 0x (fo’w(X, 0,t) +r1Gfﬁ’W(x, O,t)) , (4.22)

représente la fonction de corrélation associée a la propagation des excitations le long du
nanotube de carbone.

Ces expressions sont générales et valables indépendamment du choix du modele. La
nature du systéme et sa description physique sont codées dans les fonctions de Green.

En premiere approximation, nous considérons, dans la section 4.2.3, un nanotube de
carbone de longueur infinie afin d’établir les effets des interactions coulombiennes sur
le comportement du conducteur unidimensionnel a travers les mesures du courant, du
bruit et des corrélations croisées. Dans un deuxiéme temps, nous considérons la pré-
sence des électrodes auxquelles le nanotube de carbone est connecté. Cette description
plus réaliste d’un schéma expérimental nécessitera de nouvelles hypothéses de travail
décrit en section 4.3.

Courant et corrélations de courant dans un nanotube de carbone de longueur
infinie

Nous reprenons ici le travail développé en [14] dans lequel les propriétés de transport
d’un nanotube de carbone de longueur infinie sont étudiés a travers le comportement
du courant et des corrélations de courant. Dans l'article initial, ces quantitiés sont cal-
culées, qu’elles soient tunnels ou de charge dans le nanotube. Cependant, nous faisons
le choix ici de ne présenter que certains de réultats afin de focaliser l'intéret sur les in-
terprétations physiques du comportement des excitations collectives dans un nanotube
de carbone et laissons au lecteur le soin de se référer a [14] pour plus d’informations.

Considérer un nanotube de carbone de longueur infinie (L — o) revient a ne pas
prendre en compte la présence des contacts. Les parametres d’interaction coulombienne
ainsi que les vitesses de chaque secteur sont uniformes le long de 1’axe du nanotube
et afin de tenir compte des interactions coulombiennes répulsives qui existent dans ce
systeme, le parametre du secteur de la charge totale K, est inférieur a 1. Les fonctions
de Green Keldysh qui apparaissent dans la formule (F-15) s’expriment en fonction de la
fonction de Green définie en (F-13) et calculée dans I’Annexe A dans le cas d'un systeme
unidimensionnel a deux secteurs de propagation. Ici, nous généralisons a une situation

a quatre secteurs. A température nulle, la fonction de Green s’écrit :

K t—t Kis(x — &
G (x, ;2 t) = —4—221n<1+ivl:(a ) 4 ir ]‘S(Q )>. (4-23)
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Une fois introduite dans chaque intégrale de 'expression (F-15), elles permettent de
calculer le courant moyen de charge totale circulant a travers un nanotube de carbone

de longueur infinie :

2el? a"=1 |eVp |V

() = F i iR (eV)san(), (424)

ol
1 1
v o= §g<K—j5—|—Kj5>, (4.25)
Jr
et
Koy = 1/\/1+4\7(0)/7wl:, (4.26)
K. = Kgp =~ Koo =~ 1. (4.27)

I est la fonction gamma et V est la transformée de Fourier du potentiel d’interaction.
Seul le secteur de charge totale est affecté par les interactions, c’est pourquoi les para-
metres des autres secteurs sont égaux a 1. Cependant, ce choix est valable uniquement

dans un systeme présentant une symétrie temporelle.

L’aspect le plus intéressant de ce résultat est la mise en évidence du comportement
en loi de puissance du courant moyen des excitations a travers le nanotube de carbone,
laquelle est fonction de la tension Vj appliquée a la pointe de STM et dépend des
parameétres d’interaction coulombienne de chaque secteur de propagation. Ce résultat
permet de déduire que la réduction du courant moyen, observable pour de faibles
tensions, est due a leur présence. Dans la limite sans interactions, c’est-a-dire pour un
potentiel V nul, le coefficient v vaut 1 et I’on retrouve alors la loi d’Ohm, c’est-a-dire,

une variation linéaire du courant par rapport a la tension appliquée a la pointe.

Nous nous intéressons également aux corrélations de courant a fréquence nulle qui
sont données par la transformée de Fourier de I'expression (20). A température nulle

et dans les limites |x| > a et |x'| > a, elles sont directement reliées au courant moyen

par:

sgn(x)sgn(x') + K2,

O — _
S(x,x;Q0=0) = 5

e[ (I(x, £))]- (4-28)

Rappelons que le bruit ou autocorrélation mesure les corrélations de courant dans
le nanotube au point x alors que les corrélations croisées, dans la géométrie particuliére

du systeme étudié, permet de regarder les corrélations entre courants en deux points
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opposés par rapport au point d’injection des électrons x = 0. Ainsi,

1+ K2
S0 =0) = —Eel(I(x )], (4.29)
et
S(r,—10 = 0) = X Loy ), (4:30)

Avant d’analyser ces résultats, il est intéressant d’étudier le cas sans interaction
(Ke+ = 1). Dans cette situation, 1'équation (F2g) conduit a la relation de Schottky
pour un liquide de Fermi ou la charge des porteurs de courant est celle de I’électron et
les corrélations croisées données par la formule ([F30) s’annulent. Ces résultats sont en
accord avec ce qui a été obtenu pour un systeme sans interaction a trois terminaux de
type Hanbury-Brown et Twiss [82], ou1 il est montré que la premiére contribution non
nulle des corrélations croisées est obtenue au quatrieme ordre en I' du calcul perturba-
tif [60].

La présence des interactions coulombiennes dans le systéme, induite par K.+ < 1,
apparaissant dans les formules précédentes, souléve plusieurs remarques. D'une part,
le bruit et le courant moyen sont reliés par un coefficient de proportionnalité qui n’est
pas la charge de l’électron et dépend du parameétre d’interaction coulombienne K.
Cette relation de type Schottky pose la question de la charge effective des excitations se
déplacant dans le nanotube de carbone.

STM

I(-x) I(x)

FIGURE 4.7 — Géométrie du systéme. La convention choisie impose que les courants qui se dirigent vers
chaque terminal ont des signes opposés.

D’autre part, la comparaison entre ces résultats et ceux obtenus dans les expériences
de type Hanbury-Brown et Twiss met en lumiere la statistique de ces porteurs de cou-
rant. En effet, la valeur de K. indique que les corrélations croisées sont négatives. Pour
interpréter correctement ce résulat, il est important de rappeler les conventions choisies.
Dans les expériences de type Hanbury-Brown et Twiss pour des systemes impliquants
des métaux normaux, la statistique fermionique des électrons est obtenue a partir du
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signe négatif des corrélations des courants de chaque branche du systeme. Le sens de
ces courants est déterminé par un axe qui est orienté dans la direction de chaque ré-
servoir, comme le montre la figure ([F7). En revanche, dans le systeme étudié ici, les
courants partant vers chaque électrode ont des signes opposés (cf. Fig. [@7)). Cela signi-
tie que les corrélations croisées négatives obtenues traduisent une statistique bosonique
des excitations [61]. Ce résultat differe de celui obtenu dans un liquide Fermi ou les
corrélations croisées sont nulles a 'ordre deux en I’ et positive a I'ordre quatre enI'.

Les excitations qui se propagent dans le nanotube de carbone sont issues du méme
électron injecté par effet tunnel depuis la pointe de STM. La question suivante se pose
alors : la propagation simultanée en x et —x de ces porteurs de courant met-elle en
évidence un phénomene d’intrication ?

Afin d’y répondre, nous écrivons la fonction d’onde du nanotube de carbone apres
injection d’un électron de spin o en x = 0 [161] :

1+rl<o 1- 1K
le:—“U|EO> - \/;D;ZQ Z ZZM \/7hAJJ0< q’ﬂo q’ ]o> |E0>/
ro ro

(4.31)

ol |Ep) est la fonction d’onde de I'état fondamental du nanotube et le champ ¢yjs est
défini en fonction des champs non chiraux ¢j; et ;s tel que

(Pr]é X, t =/ ¢](5 X, t 9 (432)

Cependant, il est préférable d’écrire cette fonction d’onde sous la forme :

Lholfo) = [1‘[ (#0) " (#5)" "+ TT(95) 7 (95 )Q*"’] o),
ro ]
(4-33)

qui fait apparaitre les opérateurs 1,[7:]-5 = exp{—iy/ 7/ (2Kis)haojs pris} ainsi que les
charges anormales Qs = (1 +7Kj;) /2.

De cette nouvelle formulation, nous déduisons deux choses. D'une part, la fonc-
tion d’onde se décompose en deux termes qui expriment deux situations possibles : la
création d’excitations de charge Qjs dans la branche r = + et de charge Q_js dans la
branche r = — ou bien la création d’excitation de charge Qj; dans la branche r = — et
de charge Q_j; dans la branche r = +. D’autre part, la fonction d’onde (#33) n’étant pas
séparable, les quasi-particules de charge Qs et Q_js qui circulent a travers le nanotube
de carbone sont intriquées [13].
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S8sazszisssesazazazesesazazizes

FIGURE 4.8 — Phénoméne d’intriquation des excitations : deux propagations des modes sont possibles.

De maniere synthétique, dans ce systeme ou les fortes interactions coulombiennes
empéchent aux électrons injectés par effet tunnel d’exister tel quel, la propagation des
excitations est assurée par la création de deux quasi-particules intriquées de charge
anormales Qs circulant en sens contraire [12], [13] (cf. Fig. (4-9)).

Le bruit et les corrélations croisées font intervenir le courant moyen du secteur de la
charge totale {c+} qui est l'unique secteur affecté par les interactions coulombiennes. 11
est alors possible d’exprimer le bruit et les corrélations croisées en fonction des charges

anormales Qyc :

1 1+K2
S(x,x;,Q1=0) « E(Q%“C+ + Q%) = %, (4-34)
1 1-K2,
S(x,—x;Q=0) « §(Q+c+Q—c+ +Q-c+Qtet) = 1 (4-35)
chJr > Q+c+ Q +ct > Q -+

FIGURE 4.9 — Deux possibilités de propagations de paires intriquées de charges anormales.

La réécriture des corrélations en fonction de ces charges anormales permet de tra-
duire le coefficient de la charge effective, apparaissant dans les formules ([#29) et (7-30),
en termes de propagation de paire de quasi-particules intriquées circulant dans des
directions opposées. Notons que 1’apparition de chaque paire est équiprobable car nous

supposons qu’aucune tension source-drain n’est appliquée.

L'image d’excitations intriquées permet une interprétation correcte des résultats ob-
tenus. Cependant, le cas d’un nanotube de carbone de longueur infinie n’est pas une
situation expérimentale réaliste. Il parait donc nécessaire d’étudier le cas d"un nanotube
de carbone connecté a chaque extrémité a une électrode afin de s’intéresser aux effets

induits par la présence des contacts sur le transport.
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PROPRIETES DE TRANSPORT DANS UN NANOTUBE CONNECTE A DES

ELECTRODES

Le nanotube de carbone est a présent relié par ses extrémités a deux électrodes
souvent nommées réservoirs dans la littérature. Cette terminologie désigne tout environ-
nement externe avec lequel un systeme mésoscopique est en contact. Dans le systeme
qui fait I'objet de notre étude, les réservoirs sont des métaux semi-infinis, c’est-a-dire

possédant des processus de relaxation assurant leur équilibre interne.

Modele

Afin d’inclure les contacts entre le nanotube et les réservoirs, nous adoptons un
modele introduit il y a une dizaine d’années et qui repose sur une description des
électrodes en termes de liquide de Liittinger. Le parametre d’interaction coulombienne
K.+ devient une fonction de la position le long du nanotube de carbone, comme le
montre la figure ([F10).

Koy ()

L L
K(t+ 14 K(,+

Kc+

l l
L/2 0 L/2
FIGURE 4.10 — Modélisation de la dépendance des électrodes et du nanotube par rapport au paramétre
d’interaction coulombienne du secteur de la charge totale.

Le changement de valeur de K. se produit au niveau des réservoirs. On parle alors
d’un modeéle de liquide de Liittinger inhomogene ([140], [139], [158]). Ainsi :

Kep(x) = KN <1, Vx| <L/2
Kep(x) =KE =1, Vx| >L/2,
Ke—(x) = Kep(x) = Ks—(x) =1, V |x]|.

Cette description présente le désavantage de n’imposer aucune condition sur la trans-
parence des contacts. D’autres modélisations plus réalistes ont été développé a cet effet,
ol la présence des contacts est alors mimée par des impuretés [145], [146], [147]. Mais
cela engendre de nouveaux termes dans les calculs perturbatifs que nous ne souhaitons

pas traiter ici.
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Courant moyen et corrélations de courant a fréquence nulle

Les formules (7-15) et (#20) du courant moyen et du bruit dépendent des fonctions de
Green Keldysh. Ces fonctions sont calculées par résolution des équations différentielles
obtenues a partir de 'action du nanotube, en assurant la continuité des fonctions de
Green et de leurs dérivées au niveau des contacts. A température nulle, la fonction de
Green G% au point d’injection s’écrit [160] :

KN
00 o oy _ jo .OFT
GY(0,0T=(t—t)) = —2n[ln<l+z—a)
i IUpT iURT
P n |14+ —— In{l+ ——= p
* n;l ](5<n< +a+inLKjI[}’>+n< +a—inLKjI[}’>>}

ou b = (K]%] — K].I;s> / (K]%] + Kﬁ;) est le coefficient rendant compte des réflexions mul-
tiples de type Andreev qui se produisent aux contacts et dépend explicitement des
parameétres d’interaction coulombienne du nanotube et des électrodes. Son expression
montre que seules les excitations du secteur de la charge totale {c+} vont subir ces ré-
flexions. Les autres quasi-particules ({c—}, {s+} et {s—}) circulent dans les électrodes
sans encombre. L'explication vient du fait que les réflexions causées aux contacts ré-
sultent du changement de valeur du parametre d’interaction coulombienne K., entre le
nanotube et les réservoirs. Les fonctions de Green bosoniques de la pointe et du nano-
tube sont rappelées dans I’Annexe A.
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FIGURE 4.11 — Réflexions de type Andreev aux contacts entre le nanotube de carbone et les réservoirs.
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En présence de contacts, le courant moyen dans le nanotube de carbone s’écrit [162] :

4T2¢ /+°° it sin(eVyT)
0

(I(x, 1)) = WSgn(x) ) (4-37)

1 YFET\2 (1%
(1+(55)?)
3 ) bl
()t (35) (5 (b ) o ()
1 ﬁ —b, n
I a2+ (nLKey )2 —(vpT)? 2_|_ 2avpT 2 16<K“++( +) KH)
n=1 a2+ (nLK4)? a2+ (nLKq4 )2

et les corrélations de courant a fréquence nulle s’expriment comme :

X

4

+o0
S(x,x";0) = 5 (1 +sgn(x)sgn(x'))/ dt COS(eVOT)(m) (4-38)
(7a) 0 (14 (5)2) 2
cos ((1 +v)arctan (%) + 1y, (Ii{: + (—bc+)”Kc+> arctan <a2+(nu§i‘f§§_(vmz>)
1 bgi —b )VIK '
00 a2+ (nLKcy )2 —(vpT)? 2 av 2 16<KC++( < C+>
= <( +(”2+(”+L)Kc+()2F : ) + (”QJF%”LFIZHZ) >

Les détails des calculs sont présentés dans 1’Annexe C. Il est important de noter que,

d'une part, les fluctuations de point zéro données par la transformée de Fourier de
I’équation (7-19) sont nulles a fréquence nulle [16d], [146], [147]. D’autre part, et toujours
en raison de la nullité de la fréquence de mesure, ces corrélations de courant, qui sont la
transformée de Fourier de la formule (7:20) sont les corrélations totales, car fluctuations
d’exces et totales sont égales. Aucune distinction entre elles n’est donc nécessaire.

Les corrélations croisées S(x, —x;0) s’annulent. Ainsi, la présence des contacts induit
une perte d’information sur la statistique des excitations se propageant a travers le
nanotube de carbone. Ce résultat est identique a celui d"un liquide de Fermi dans lequel
les courants circulant dans chaque branche ne sont pas corrélés.

4.3.3 Analyse des résultats

Une analyse plus fine du comportement du courant moyen et des corrélations né-
cessite un traitement numérique qui fait intervenir trois fréquences caractéristiques du
systeme :

- w, = £, la fréquence de coupure du modele des liquides de Liittinger,

- wp = LZKLCZ = 1/7, la fréquence associée a la longueur du nanotube de carbone.

T, représente le temps mis par les excitations du secteur de la charge totale pour
atteindre les contacts a partir du point d’injection x = 0,

- wy = "hﬁ = 1/1y, la fréquence associée a la tension constante appliquée. Ty

est directement relié & 1'extension spatiale du paquet d’onde des quasi-particules

_ Uy
Ax K,
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Les mesures ne peuvent donc étre effectuées a une fréquence plus grande que celle de
coupure sans risquer de perdre des informations sur les corrélations et sur le courant
moyen. Au dela de cette limite, le signal pergu renseigne sur I’échantillon, plus que sur
le bruit et les corrélations croisées.

En revanche, pour des valeurs de l'énergie inférieures a hw,, il est possible d’étudier
plus en détails le comportement du conducteur en comparant les fréquences wy et wy,
ol apparaissent deux régimes distincts :

- wp < wg & L/2 > Ax : cette situation traduit le fait que l'extension spatiale
des paquets d’onde des excitations est beaucoup plus petite que la longueur du
nanotube de carbone;

- wp > wo & L/2 < Ax : dans cette limite, la taille des paquets d’onde est plus
grande que la longueur du nanotube.

Dans le premier régime, les intégrales qui apparaissent dans les formules du courant
et du bruit sont calculables analytiquement. Le courant moyen et le bruit a fréquence
nulle obéissent a la méme loi de puissance : S(x, x; Q = 0) ~ (I(x,t)) ~ (wo/wr)". Lare-
lation de Schottky présente une valeur de la charge effective des excitations qui est celle
de l’électron. Tant que les paquets d’onde posseédent une extension spatiale inférieure a
la longueur du nanotube de carbone, c’est-a-dire qu’ils sont localisés spatialement, les
réflexions qu’ils subissent aux contacts ne jouent pas de role dans le transport (b — 0).
C’est pourquoi, on retrouve le comportement d’un conducteur unidimensionnel de lon-

gueur infinie en 1’absence d’interaction.

5 T T T T T

0 0.5 1 5 2 25 3
(DO mL

FIGURE 4.12 — Courbes du courant moyen (tiret-pointillé) et du bruit a fréquence nulle (trait plein) en
fonctions de wy/wy pour K = 0.2. L'insert montre les variations log-log du courant et du bruit.

En revanche, dans la limite wo/wp < 1, c’est-a-dire pour une extension spatiale des
paquets d’onde supérieure a la longueur L du nanotube de carbone, un comportement
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tout a fait différent se manifeste. L'électron injecté dans le nanotube se sépare en deux
excitations qui se propagent librement dans des directions opposées jusqu’a rencontrer
chaque contact et subir de multiples réflexions de type Andreev. Le bruit a fréquence
nulle et le courant moyen ne suivent plus la méme loi de puissance. On observe méme
une dépendance quasi-linéaire du bruit avec la tension appliquée a la pointe du STM
(cf. insert (F-12)). Les réflexions aux contacts atténuent les effets des interactions coulom-
biennes dans le nanotube de carbone. La relation de type Schottky qui est alors obtenue

fait apparaitre un coefficient de proportionalité entre bruit et courant qui difféere de la
charge de 1’électron.

Afin d’étudier plus précisement cet effet, nous nous intéressons au facteur de Fano,
défini par : F = % Son comportement en fonction du rapport des fréquences

wo/wr, est présenté sur le graphe (F-13) pour différentes valeurs du parametre d’inter-
action coulombiennes.
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FIGURE 4.13 — Facteur de Fano en fonction de wo/wy pour Key = 0.15 (trait plein), Ko = 0.2 (tiret),
Key = 0.3 (tiret-pointillé) et Koy = 0.4 (pointillé).

Trois phases se distinguent et traduisent différents bruits :

— un bruit super-poissonien (F > 1) lorsque wo/wr < 1,

— un bruit sub-poissonien (F < 1) pour 1 < wp/wy, < 2,

— un bruit poissonien (F = 1) des que wo/wyr > 2.
Le bruit posséde une caractéristique non poissonienne pour des valeurs des fréquences
ol les réflexions de type Andreev jouent un role important c’est-a-dire lorsque des
effets de taille finie se manifestent.
Le facteur de Fano est tracé pour différents couplages des interactions coulombiennes
ol 'on observe que 'augmentation de la valeur du parametre K. induit la convergence
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du facteur de Fano vers la valeur 1 qui correspond au cas d'un liquide de Liittinger
sans interaction. Par ailleurs, la phase sub-poissonienne du bruit présente un profil
en cuvette dont la profondeur dépend de K., et dont la largeur W correspond a une
période de wp/wr. Le comportement électronique du nanotube de carbone connecté a
deux électrodes est sensible, a trés basses tensions, aux interactions coulombiennes. La
dépendance en tension du facteur de Fano dans les nanotubes de carbone, pour certains
régimes, a été montré expérimentalement et théoriquement [143], [163], [164]. Cepen-
dant, dans ce systéme, cette dépendance peut étre un moyen efficace pour déterminer

la valeur du parametre d’interaction coulombienne K. = 2hvgW/eVyL.

Aucune information n’est obtenue sur la statistique des porteurs de courant, les cor-
rélations croisées en présence de contacts étant nulles a I'ordre 2 en I'. Ce résultat n’est
pas surprenant car I’expression des corrélations traduit le transport d’un seul électron
injecté dans le nanotube. Cela signifie, entre autres, qu'aucune limite de temps n’étant
imposée par l'injection d'un deuxiéme électron, I'excitation peut tres bien étre entiere
et se propager dans une branche comme dans 'autre. Les deux électrodes ne détectent,
alors, aucune corrélation.

Pour compenser ces pertes d’information, il faudrait calculer les corrélations croi-
sées a l’ordre supérieur non nul ot deux électrons injectés successivement sont pris en
compte. En effet, la théorie de la diffusion prédit des corrélations non nulles a 1’ordre
quatre en I', résultat en accord avec certaines observations expérimentales dans le cas
d’un liquide de Liittinger sans interaction. Mais nous choisissons de nous intéresser au

comportement des corrélations lorsque la fréquence de mesure est finie.

Corrélations courant-courant a fréquence finie

Les mesures des fluctuations de courant a fréquence finie procédent de I'échantillon-
nage des courants en fonction du temps. La transformée de Fourier des corrélations de
courant a fréquence nulle correspond & un espacement des mesures de courant tres long
(idéalement infini), alors qu’a fréquence finie, le temps entre deux prises est d’autant
réduit que les mesures sont effectuées a haute fréquence. La question de la mesure du
bruit, qui n’est pas abordée ici, a fait 1'objet de plusieurs articles expérimentaux [16],
[15], [17], [154] et théoriques [19], [18], [20].

Les fluctuations a I'équilibre de 1’équation (F-19) participent a la densité spectrale
du bruit symétrisé [146], [147]. Cependant, I'intérét de notre étude se porte sur les
corrélateurs d’exces non symétrisés. Il n’est donc pas nécessaire de considérer les effets

des fluctuations de point zéro [160].
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La transformée de Fourier de la fonction (F-20) est une convolution définie par :
+oo
S(x,x;Q) = / dte S (x, x'; T)
—00

= 2 ;71;72 |:A771772(O)E*171 (x/ 0/ Q)B+;71 (x/, 0, —Q)

r1,01,11,12

- Am’?z(_ﬂ)g—ﬁz(x/ 0, Q)B-Hﬁ (x/, 0, _Q) - A771772 (Q)B—m(xr 0/ Q)B+;72 (x/r 0/ _Q)
A

+ A (0B, (x,0,Q) By (x,0, ). (4:39)

A(Q) et B(x,0,Q) sont les transformées de Fourier des facteurs définis aux équations
(@=1) et F22). Une fois les fonctions de Green bosoniques en présence de contacts
introduites dans cette formule, les corrélations de courant a fréquence finie deviennent :

S(x,x; Q) =

) (4-40)
(14 (592)

cos (QT — (1+v)arctan (%) — 1y, (Kc+ (—bc+)”1<c+) arctan uqmu%fgi(vpr)z))

2¢2 i cos
(323;) Qh(0) | ar—emtet

X
(e gy
© a2+ (nLKct)?— (vpT)? 2_|_ 2avpT )2 16<Kc‘t+( bes) KH)
[T < a2+ (LK )2 ) (a2+(nLKC+)2
6412 ¢? < oLy T cos(wot) (sin(Q1))
0 e (0 e [l i

1+ )
sin (((1+v) aretan (%) + § 5 (5 + (<ber)"Key. ) arctan (™))
X
1 ( by
© a2+ (nLK4 )% — (vpT)? 2 AUET 2 T6<KC++(_Z’C+)”KC+)
[T << +(aZ-L|-IE;1L)Kc+()2FT)> + (az-i-z(niLFKH)z) >
i +oco
tm (s () [ dTC°S<wOT><1 cos(0)

(1+ ()

+(=b

sin ((1+1/)arctan( )+ Yo 1(

o )"K ) arctan (az+(nL§ff§2T—(vFr>2)> }

X
1 ngr n ’
- 2+ (pLKe, 2 (0p7)2 2 - 2 E(KC++( bet) Kc+>
[T (( +(a§+(nL)KC+()2FT) ) + (uzf(niﬂ;)z) >
avec
~0 _ (R\2 K291 (Q) + 9 (Q) Psgn(x)sgn(x')
xx’(Q) - (a ) (1 +Kc+)2 7 (441)
- _ (R\2 K2 (¢4 (Q) = (¢-(Q2))?sgn(x)sgn(x’)
0..(Q) = (;) TR , (4-42)

oLy —1
ot la fonction ¢4 (Q) = (1 + bc+e@) rend compte de la présence des contacts. Les

détails du calcul sont présentés dans 1’Annexe C.
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Ce résultat est la formulation exacte des corrélations de courant a fréquence finie.
Des expressions du bruit et des corrélations croisées apparaissent déja dans l'article
de A. Lebedev et al. [160]. Les auteurs obtiennent ces expressions en négligeant cer-
tains termes de I'équation (7-40). Une des conditions de validité de leur approximation
obligent, cependant, a restreindre 1'étude au régime w; < wo.

Revenons a la formule (7-70). On remarque que les corrélations croisées ne sont pas
nulles a l'ordre deux en I'. Ainsi, des mesures a fréquence finie des fluctuations du
courant permettent de récupérer des informations sur la caractérisation des excitations
collectives.

Les mesures expérimentales extraient les corrélations d’exces, lesquelles ont été
définies a la section 1.7.5. C’est pourquoi les résultats numériques suivants représentent
le corrélateur de I'équation (@39), auquel la contribution a tension nulle est soustraite,
afin d’identifier clairement le bruit de grenaille. Rappelons également que la conven-
tion choisie pour définir ces corrélations de courant non symétrisées, implique que les
fréquences négatives représentent 1’émission d’énergie du nanotube de carbone vers
un détecteur et que les fréquences positives représentent I'absorption d’énergie du
conducteur. Ainsi, le spectre d’émission est nul lorsque la fréquence d’étude du systéme
est plus grande que la tension qui lui est appliquée (ici a la pointe de STM). Il s’agit
d’une conséquence de la conservation du courant. De telles contraintes ne concernent

pas la partie absorption des corrélations de courant.
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FIGURE 4.14 — Comportement du bruit (trait plein) et des corrélations croisées (tiret) en fonction de la
fréquence dans un nanotube connecté a des réservoirs, pour K.y = 0.2 et dans le régime Ax < L/2.

La premiere observation, commune aux graphes ([F-17), (F15) et représentant
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FIGURE 4.15 — Comportement du bruit (trait plein) et des corrélations croisées (tiret) en fonction de la
fréquence dans un nanotube connecté a des réservoirs, pour Koy = 0.6 et dans le régime Ax < L/2.
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FIGURE 4.16 — Comportement du bruit (trait plein) et des corrélations croisées (tiret) en fonction de la
fréquence dans un nanotube connecté a des réservoirs, pour Koy = 1 et dans le régime Ax < L/2.

le bruit et les corrélations croisées, est qu’a fréquence nulle les corrélations croisées s’an-
nulent, confirmant le résultat de I’équation (4.38). Plus précisement, les équations (4.38)
et ([{40) sont issues d'un calcul perturbatif en I' développé au deuxiéme ordre. Cela
traduit, dans le transport, qu'un seul électron est injecté dans le nanotube de carbone a
la fois : il s’agit d"un processus poisssonien.

Les graphes ([f-14) et (F-15) représentent la limite w; < wp, pour un nanotube de
carbone en présence d’interactions coulombiennes. Le bruit et les corrélations croisées
présentent des pics de résonance lorsque 'extension spatiale des paquets d’onde est

trés inférieure a la longueur du nanotube de carbone. Cela signifie que le temps mis par
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les excitations pour atteindre les contacts 7, = w; ! est grand devant le temps d’injec-
tion v = wy ! En s’appuyant sur la figure #TT), on peut montrer que ces résonances
peuvent se voir comme le passage des paquets d’onde dans les contacts apres une sé-
rie de réflexions de type Andreev et que leur fréquence s’écrit : wt, = (2p +1)7w/2
[14]. Ainsi, le pic le plus proche de la limite a fréquence nulle, commun au bruit et aux
corrélations croisées, traduit la mesure de la partie transmise des excitations dans les
électrodes. En revanche, la partie réfléchie aux contacts se propage jusqu’a atteindre le
contact opposé au bout d'un temps t = 37;.. Puis, une partie est transmise dans les élec-
trodes et I'autre est réfléchie. Le processus continue. Mais a chaque fois qu'un contact
est atteint, la charge du paquet d’'onde diminue et ceci se traduit par des amplitudes de
résonances de moins en moins importantes.

Notons que I'amplitude de ces résonances est plus importante en présence de fortes
interactions coulombiennes, ce qui peut se comprendre a travers l'expression de I'exten-
sion spatiale des paquets d’onde qui dépend du parametre K. De plus, une comparai-
son de ces résultats avec le comportement du bruit a fréquence finie dans un nanotube
de carbone homogene montre que 1'amplitude de ces résonances reste bien plus impor-
tante en présence des contacts [160]. Remarquons enfin, que le signe des corrélations
croisées n’est pas modifié, traduisant toujours une statistique bosonique des excitations
a travers le nanotube de carbone.

La figure (4.16) représente la dépendance en fréquence du bruit et des corrélations
croisées dans un nanotube de carbone sans interaction coulombienne. Dans ce cas, ’ab-
sence de pics de résonances est une conséquence du modele choisi. En effet, les contacts
entre le conducteur unidimensionnel et les électrodes existent a travers la dépendance
du parametre d’interaction coulombienne K en fonction de la position le long du nano-
tube. Ainsi, dans un liquide de Fermi, ce parametre est égal a 1 et ce, indépendamment

de la position le long du conducteur.

TRANSPORT PHOTO-ASSISTE
Nous regardons a présent la réponse du systeme a la superposition d"une tension
alternative a la tension constante déja appliquée a la pointe du STM : V(t) = Vp +
V1 cos(wt). L'injection des électrons dans le nanotube de carbone se trouve changée et
cette modification se traduit dans 'amplitude de transfert via une transformation de
jauge :
. w1 .
I(t) = Texp{i (wot + m sm(w)t)} (4-43)
w1 .
= TY () exp{i (wo+ p) 1}, (4.44)

pEZ
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ol wy = eVy/h et wy = eVy/h. Lamplitude tunnel se développe comme une somme de
fonction de Bessel ], d’ordre p et de terme dépendant de pw. Ainsi, en présence d"une
tension oscillante, chaque niveau d’énergie E se décompose en une infinité de bandes
d’énergie E & pw du spectre [165].

Le calcul du courant moyen, comme celui des corrélations, est similaire a celui ef-
fectué lorsque la tension appliquée a la pointe de STM est constante (voir Annexe C).
En revanche, la modulation qui est ajoutée a cette tension Vj fait apparaitre une somme

infinie de fonctions de Bessel. Ainsi,

p;ZIp (C:,l> ch )ez sgn(x) /O +°°de(iri(c:SFj)p )w(l);)) (4-45)
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L'expression (F-45) n’apporte pas plus d'information que celles déja extraites de la si-

X

tuation ou la tension appliquée est constante. L'interprétation sur le comportement de
ces corrélateurs en loi de puissance (~ |wp|") dans la limite ou les excitations ont une
extension spatiale faible, comparée a la longueur du nanotube, n’est plus valable. La
raison est que, méme lorsque wy > wr, le courant moyen et les corrélations a fréquence
nulle sont caractérisés par une somme infinie de loi de puissance. Les arguments des
sous-sections précédentes ne permettent plus d’expliquer ce comportement.

Dans le transport photo-assisté, l'interprétation du comportement des auto-
corrélations a fréquence nulle repose sur 1’analyse de la dérivée du bruit en fonction
de la tension appliquée [166]. Cela permet une comparaison avec les résultats obtenus
dans le cas sans interaction, ou elle présente un comportement en escalier [167]. Les
caractéristiques de la dérivée du bruit en fonction de la tension sont présentées sur la
figure [F17).

Les trois courbes montrent trois comportements différents qui sont reliés aux effets

de taille finie énoncés dans les sections précédentes.
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FIGURE 4.17 — Dérivée du bruit en fonction de wy/w pour Koy = 0.2, wy/w = 2 et pour différentes
valeurs de la fréquence associée a la longueur du nanotube de carbone.

Dans la limite ott wy, /w < 1, 'extension spatiale des paquets d’onde est inférieure a
la longueur du nanotube de carbone. Ainsi, la recombinaison des excitations en électrons
une fois parvenues aux contacts résulte de processus de type Fabry-Pérot. En effet, ce ré-
gime correspond a I’étude d’une plage de fréquence o1 wy > wy. L'absence de plateaux
marqués traduit un comportement de la dérivée du bruit différent de celui obtenu dans
un métal normal. Mais, a cause des effets des interactions coulombiennes, la courbe est
lissée. Cependant, pour chaque valeur entiére de wy/w, c’est-a-dire, pour chaque posi-
tion d"un nouveau niveau d’énergie, la dérivée du bruit augmente de maniere abrupte.
Entre chaque augmentation, on observe également la présence d’oscillations qui résulte
de la commensurabilité entre la fréquence associée a la longueur du nanotube de car-
bone w, et la fréquence de la tension modulée w;.

La situation wr/w ~ 1 représente le régime intermédiaire dans lequel 1'extension
spatiale des excitations Ax et la longueur L du nanotube sont comparables. Enfin,
lorsque wr/w > 1, les effets de taille finie dominent les effets des interactions cou-
lombiennes dans le comportement de la dérivée du bruit a fréquence nulle. Les quasi-
particules ayant une extension spatiale supérieure a la longueur du nanotube, les pro-
cessus de type Fabry-Pérot qui permettent la recombinaison des excitations en électrons
aux contacts ne sont plus efficaces. En conséquence, la courbe de la dérivée du bruit
présente une forme en escalier dont les sauts sont marqués et qui est typique d'un métal
sans interaction.

Notons enfin que pour une plage de fréquence étudiée plus large, c’est-a-dire lorsque
nous sommes dans le régime wy/wy > 1, toutes les courbes convergent vers le méme
comportement de la dérivée du bruit, sans plateaux ni oscillations. Cela résulte du role
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important que jouent les interactions coulombiennes dans cette limite. En effet, le bruit
DC a une dépendance en loi de puissance en fonction de la tension Spc o« |wpl|”, ce qui

conduit & un bruit AC de la forme :

2 (W1 v
SAC X pEZZ]p (;) ’CUO + pw| s (447)

ol le coefficient non universel v est relié aux parametres d’interaction coulombiennes.

CONCLUSION

Le comportement d’un nanotube de carbone est étudié via ses propriétés de trans-
port. Ce conducteur unidimensionnel a quatre secteurs de propagation est intégré a un
systéeme dans lequel il est connecté a ses extrémités a deux électrodes métalliques. Des
électrons sont injectés en son coeur depuis une pointe de STM par effet tunnel. Le cou-
rant moyen et les corrélations ont été obtenus par un calcul perturbatif au plus bas ordre
pertinent non nul en I'amplitude tunnel.

La premiere étude s’est portée sur le comportement de ces deux quantités lorsque
les contacts ne sont pas pris en compte (L — o0). Cela a permis de mettre en évidence
le caractere liquides de Liittinger du nanotube a travers la caractéristique I(V) qui
posséde une dépendance en loi de puissance : (I) o« |wp|' ot 'exposant v se définit
en fonction des parametres d’interaction coulombiennes de chaque secteur. Le bruit
et les corrélations croisées suivent une relation de type Schottky qui fait apparaitre
une charge effective non entiére des excitations. L'interprétation de ces coefficients de
proportionnalité non entier est la suivante : un électron injecté dans le nanotube de
carbone se scinde en deux quasi-particules intriquées de charge Qy.t = (1 + rK.1)e/2
qui se propagent dans des directions opposées. Enfin, le signe négatif des corrélations
croisées met en évidence la statistique bosonique des excitations.

Afin de s’approcher d’un systéme expérimental réaliste, les contacts sont pris en
compte. Il s’agit de rendre le parametre d’interaction coulombienne dépendant de sa
position le long du systeme. La présence des contacts met en lumiére des effets de
taille finie qui viennent perturber le comportement du courant moyen et du bruit. On
observe, de plus, une perte d’information sur les excitations car les corrélations croisées
sont alors nulles. Un calcul a l'ordre supérieur en I' serait alors nécessaire afin de
remédier a cette perte d'information. Deux régimes différents apparaissent en fonction
du rapport des fréquences liées a la tension appliquée a la pointe et a la longueur du
nanotube. Lorsque wy/wy ~ 1, la relation de type Schottky est violée. Le bruit présente
un comportement super-poissonien puis sub-poissonien, lequel peut étre utilisé afin

de déterminer le paramétre d’interaction coulombienne, et enfin poissonien lorsque la
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longueur du nanotube de carbone augmente. Cela signifie que 1'étalement des paquets
d’onde des excitations provenant d’électrons injectés est trop important pour laisser
place a des recombinaisons électroniques aux contacts. En revanche, courant moyen et
bruit a fréquence nulle retrouvent un comportement en loi de puissance dépendant de
la tension appliquée dés que les excitations, localisée dans 1'espace, ont un étalement
inférieur a la longueur du nanotube. A fréquence finie et dans la limite w; < wy,
on observe l'apparition de pics de résonance dans le comportement du bruit et des
corrélations croisées. Leur fréquence dépend du temps mis par les paquets d’onde pour
atteindre les contacts. Mais une étude plus poussée a réussi a extraire également des
informations sur le parametre d’interaction coulombienne K., en fonction du rapport

entre corrélations croisées et bruit [14], [16d].

Enfin, pour compenser le fait que les corrélations croisées sont nulles et pour obtenir
de nouvelles informations sur le systeme, nous nous sommes intéressés au transport
photo-assisté et plus exactement au comportement de la dérivée du bruit a fréquence
nulle par rapport a la tension. L'application d’une modulation de la tension entre la
pointe et le nanotube se transcrit dans l'injection des électrons. La structure en esca-
lier de la dérivée du bruit, typique des systémes sans interaction, est observée bien
qu’elle soit partiellement lissée par la présence des interactions coulombiennes dans ce
conducteur unidimensionnel. Lorsque les paquets d’onde ont une largeur comparable
a la longueur du nanotube de carbone, le comportement en marches d’escalier est tres
prononcé. Le fait que cela arrive dans la limite ou les effets de taille finie apparaissent,
met en évidence leur domination, dans le systeme, sur les effets des interactions cou-

lombiennes.






ETUDE DE L’ECRANTAGE D'UN FIL

QUANTIQUE CAUSE PAR UNE POINTE DE
STM

Le terme fil quantique définit, de maniere générale, un conducteur balistique, se com-
portant comme un guide d’onde sans dimension transverse. On peut donc appeler fil
quantique les nanotubes de carbone, les fils semi-conducteurs obtenus par constriction
d’un gaz bidimensionnel, les chaines de polymere ou tout autre matériau dont le confi-
nement énergétique restreint le mouvement libre des électrons a une direction de pro-
pagation.

L’exploration des propriétés intrinseques de ce type d’objets peut étre faite en
connectant le fil a une source de tension de part et d’autre de ses extrémités. De méme,
une grille peut étre intégrée afin d’accéder a d’autres informations ou a de nouvelles
manipulations.

L’ajout d'une pointe de STM a ce genre de systeme présente plusieurs intéréts. En
effet, comme dans le systeme du chapitre précédent, elle peut servir d’injecteur d’élec-
trons dans le conducteur unidimensionnel mais également de sonde des propriétés élec-
troniques de ce dernier [168], [169], [170]. Certaines expériences 1'utilisent méme afin de
déplacer des nano-objets [171] ou des atomes [172], [173] sur une surface.

Cependant, au regard de leur dimension respective, la proximité dune pointe de
STM et du fil quantique induit des effets d’écrantage dans ce dernier. Dans ce chapitre,
on se propose d’étudier ces effets et leur conséquences sur les propriétés intrinseques
du conducteur unidimensionnel. Une fois le modele du systeme introduit, ces effets
d’écrantage sont analysés sous deux angles de vue différents mais complémentaires : le

comportement spectral et les propriétés de transport.
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PRESENTATION DU SYSTEME

Le systéme auquel nous nous intéressons est le suivant. Une pointe de STM est
approchée d’un fil quantique métallique déposé sur un substrat (cf. Fig. (5-1)). On s'in-
téresse aux conséquences d’une telle proximité entre pointe et fil sur les propriétés élec-

& > \?/Y
.

BE /

FIGURE 5.1 — Représentation du systéme. d est la distance entre la pointe de STM et le fil quantique
métallique et D est la distance séparant le fil de la grille.

troniques de ce dernier.

Pour mener a bien cette étude, plusieurs quantités physiques mesurables sont ana-
lysées et comparées a une situation ot la pointe ne provoque aucun écrantage dans le
fil, comme cela a été fait dans les chapitres 3 et 4. Aussi, nous allons nous intéresser
dans un premier temps a la fonction spectrale et a la densité d’états pour connaitre les
propriétés spectrales du systéme unidimensionnel, puis nous étudierons les propriétés
de transport a travers le courant tunnel, le bruit tunnel a fréquence nulle, le bruit d’exces

tunnel et la conductance.

Rappels

Dans le premier chapitre de cette these, le concept d’écrantage a été introduit via
deux modeles différents. Il a ainsi été montré que I’ajout d'une charge externe provoque
une réorganisation des porteurs de charges éliminant le champ électrique induit. Ce-
pendant, les modeles de Thomas-Fermi comme de Lindhard ne s’appliquent qu’a des

gaz d’électrons sans interaction, ce qui n’est pas le cas d’un systeme unidimensionnel.

En fait, le phénomene d’écrantage dans un systéeme d’électrons fortement corrélés
requiert un traitement par la bosonisation. Des études théoriques ont été mené pour
étudier les effets d’'une impureté dans un fil quantique. Mais leur validité est limitée
par l'obtention de résultats perturbatifs [145], [147], [174], [175], [176], [177], [178]. La
présence de l'impureté induit des phénomenes de rétrodiffusion, lesquels apparaissent
via un terme en cos(v/276,), qui ne peuvent étre traités exactement.
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Dans le modele que nous proposons, la présence de la pointe est décrite non pas

comme une impureté, mais a travers le potentiel électrostatique qui la relie au fil.

Modele

Le systeme, schématisé sur la figure (5:1), est décrit par un hamiltonien total qui
comprend trois termes. Le premier correspond au fil quantique inhomogene dans le
modeéle des liquides de Liittinger [140], [139], [158] :

9

Hao = ¥ [ a2 0 @) + K 0 O8] . )

j=csY

Rappellons que ¢; et 6; sont les champs bosoniques non chiraux, K; est le parametre

d’interaction coulombienne dans les secteurs de spin (j = s) et de charge (j = ¢) et

vj(x) = vp/Kj(x) est la vitesse de propagation des excitations dans ces secteurs.
L’'invariance par rotation de spin assure que seul le secteur de charge est affecté par

les interactions, lesquelles sont considérées comme répulsives. Ainsi,

Ks = 1, (5-2)
Ko = (1+2V(0)/(vpm)) V2 <1, (5-3)

avec V(0) la composante de moment nul de la transformée de Fourier du potentiel
coulombien. De plus, en dehors du fil, chacun de ces parametres est égal a 1 afin de
signifier 'absence de fortes corrélations entre électrons.

La pointe de STM est un métal normal. Cependant, afin de rester cohérent dans la
formalisation du systeme entier, elle est également décrite par le modele de Liittinger,
comme un liquide chiral sans interaction de longueur infinie [14]. Le hamiltonien de la

pointe est donc :

U +oo 2
Homv = - ), / dy (9y90(y))", (5-4)
o'=+177%°
ol ¢, est le champ bosonique chiral de la pointe associé au champ fermionique C,/,
définit a la section 4.2.1 :

Coly) = e, 69

27a
Le facteur de Klein f,s et la longueur de coupure a ont été introduits a la section 2.2.
L’absence d’interactions entre électrons dans ce sous systéme se traduit par la non re-

normalisation de la vitesse de Fermi ug dans le hamiltonien Hgryy. Enfin, l'indice de
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spin ¢’ est ici pris en compte afin de laisser le choix de considérer ou non une pointe
magnétique.
L’interaction entre la pointe de STM et le fil quantique est décrite par un potentiel

électrostatique W (x, y), intervenant dans le hamiltonien d’écrantage :

400 +o0
Hg = /_ _dx /_ _ 4y paa (D)W (x, y)estu(y) , (5.6)

qui couple les opérateurs densité de chacun des sous systemes. L'expression de la den-
sité totale du fil quantique a été introduite au deuxiéme chapitre (cf. Eq. (Z:35)) et s’écrit :

pi(x) = \/%axgc(x)+p2kp(x)/ (5-7)

avec
Pk (X) = % cos (2kr + V27c(x)) cos (V27t6s(x)). (5.8)

Il s’agit précisemment de la contribution intervenant dans I'expression du potentiel de
rétrodiffusion causée par la présence d'une impureté [145], [147].

La version bosonisée de 'opérateur densité de la pointe suit les mémes regles que
dans le cas du fil :

1
pstm(y) = EZay%f(y)- (5.9)

Ainsi, le hamiltonien total du systéme Hror = Hg; + Hstvm + Hsc est un hamiltonien
quadratique en les divers champs bosoniques hormis une contribution en p5,.. Mais,
comme nous le verrons par la suite, ce terme n’est pertinent que pour certaines valeurs
du parameétre d’interaction coulombienne. Dans la limite de non pertinence, le négliger
permet une analyse spectrale exacte.

Avant d’en arriver a ce point, il est nécessaire de déterminer les équations de Dyson
régissant le comportement des fonctions de Green en présence d’écrantage afin de dé-
terminer 1'expression des quantités physiques auxquelles nous nous intéressons.

EQUATIONS DE DYSON DES FONCTIONS DE GREEN BOSONIQUES

Les propriétés spectrales et de transport nécessitent le calcul des fonctions de Green
fermioniques du systeme global et a travers ces fonctions, les fonctions de Green boso-
niques Keldysh.

Afin de les obtenir, nous choisissons de définir la fonction de partition dans le for-
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malisme Matsubara [179] :

Z[(P/ (P/ 9] —= /D(PTD(PLD(PCD(PSDGCDGSei de(L*Laux) ,
(5.10)
ol L est le lagrangien total du systéeme et Loy« est défini par :
—+o00
L = L[ daly (v, 7)gi(x,7) + g (x,7)6, (3, 7))
]
+o00
+) [ _ Yo, (1, 1) (v, T) - (5.11)

L’introduction de ce terme source est essentiel pour extraire les fonctions de Green bo-
soniques. Par exemple, le corrélateur G?e(x, 7,1, 7)) = (T{6i(x,7)6;(x', ') }), T étant
I'opérateur d’ordre temporel, s’obtient via la relation :

1 A

00 e A
G]- (x,T;x', ") = = am)j(x’ T)aﬂej(x’, =l (5.12)

En présence du terme oscillant de 1'opérateur densité du fil, 'intégration sur les
degrés de liberté de la pointe fait apparaitre dans la fonction de partition effective un
terme de rétrodiffusion proportionnel a (pa,(0))?. Notons que cette partie oscillante
est considérée en x = 0 car la loi de puissance décroissante qui régit le comportement
de la double dérivée du potentiel électrostatique peut étre approximée par des Diracs
en x = 0 et y = 0. Afin d’examiner la pertinence de ce terme d’interactions dans les
propriétés du fil, sujet de notre étude, nous utilisons les équations du groupe de re-
normalisation [180]. Dans le cas d'un liquide de Liittinger comprenant un secteur de
charge et un secteur de spin, I'équation de 'amplitude du potentiel de rétrodiffusion
On, . €08(v/27t11:0.(0)) cos(v/ 271465 (0)), avec 1, entiers, s’écrit :

2 2
% = <1 — %KC — %Ks> (2 (5.13)
Considérons tout d’abord la rétrodiffusion d’un seul électron (1, = n; = 1). La condition
de pertinence de ce terme de rétrodiffusion est assurée lorsque la dérivée de I'amplitude
du potentiel de rétrodiffusion est positive, qui se traduit par la présence dans le systéme
d’interactions répulsives, K. < 1. En effet, sous invariance par rotation de spin, le para-
metre d’interaction coulombienne du secteur de spin est égal a 1. On retrouve alors le
résultat développé dans [180].

Revenons a notre situation. La contribution de rétrodiffusion générée par les interac-
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tions d’écrantage est d’ordre 2 en py,. A partir de 'équation (5.13), trois situations sont
possibles :

- {n. = ny = 2} qui traduit une situation impossible ott K. < —1/2,

- {n. =0, ng =2} qui équivaut également a un cas impossible,

- {n. =2, ng = 0} qui signifie K. < 1/2.
Ainsi, le terme de rétrodiffusion n’est pas pertinent au sens du groupe de renormalisa-
tion tant que I'on consideére K. > 1/2. En conséquence, la partie oscillante de I'opérateur
densité du fil défini a I'équation (235) peut étre négligée si la condition sur le parametre
d’interaction coulombienne du secteur de charge est respectée. Cela permet de consi-
dérer un hamiltonien total quadratique en les champs bosoniques, donc exactement

soluble.

Dans cette limite, le lagrangien total apparaissant dans la formule de la fonction de
partition se décompose en trois termes :

— le langrangien associé au fil quantique :

1 —+o0 (Pj(x’ T)
Ly = —5 Z/_oo dx( ¢i(x,T) 6(x,7) )Gﬁll(x,r) ,  (5.14)
J Gj(x, T)

ou szll est une matrice dont chaque élement couple les champs ¢; et 6.
— le lagrangien décrivant la pointe de STM :

1 +00 -
Letm = —5 3 [ . Ay (v, ) (GI)) Yy, ) oo (v, T)
(5.15)

— le lagrangien encodant les informations sur le couplage entre la pointe et le fil
quantique :

—+o0 —+o0
Ls. = —Z[m dx /700 dygog/(y,T)chl(x,y)Gc(x,T).

(5.16)

Chaque expression est détaillée dans 1’Annexe D.

Afin d’avoir acceés aux fonctions de Green bosoniques du fil, 1'intégration doit
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d’abord se faire sur les degrés de liberté de la pointe. Ainsi :

G o) = ol )45 d d +ood +ood +Ood +ood
P, ) = GY(x, T, )+ ]CZ T dn [ dx [ dxa [ di Y2

—0o0

X

G (x, T;x1, 1) G (%1, 11) GLF (y1, 115 v2, 1) G5l (%2, y2) G (32, 1 ', '),

(5-17)

ol G]‘?'Q est la fonction de Green bosonique associée aux champs 6; en présence
d’écrantage, G?e et G/7 sont les fonctions de Green bosoniques, respectivement, du
fil et de la pointe lorsque ces deux sous-systémes sont découplés et Gy '(x,y) =
90, W(x,y)/(mrv2r).

La présence de J;. dans cette équation de Dyson permet une identification claire du
secteur j dans le fil qui est affecté par 1’écrantage causé par la pointe. Ainsi, les fonctions
de Green bosoniques dans le secteur du spin (j = s) ne sont pas touchées. Elles sont
donc égales a celles définies en 1’absence d’écrantage. Les autres fonctions de Green
bosoniques du fil sont obtenues en suivant la méme procédure de calcul (voir Annexe
D).

L'intégration sur les degrés de liberté du fil permet d’extraire 1’équation de Dyson
que vérifie la fonction de Green bosonique de la pointe en présence d’écrantage. Cette
équation s’écrit :

G v ) = Gy 1 I e I
sy, ) = G (y,r,y,r)—kz /drl/drz/ dxq Lw dxz/iOO dyy Lw dy,

G?(y, t;v1,1)G5l (x1,11)G GQ(XL T; %2, 1) G, (%2, 12) GH (v, 3y, T')
(5.18)

X

D’autres fonctions de Green bosoniques, dites mixtes, sont également obtenues. Cette
terminologie désigne les corrélateurs de champs de la pointe et du fil. Par exemple, la
fonction G?ﬁ(x, Ty, T) = (T{6i(x, T) 9o (v, T') }), est définie par :

927
1o, (x, T)0ng, (v, T')

1
G (x, Ty, 7)==

Jod , (5.19)
qui s’écrit :
GG‘P _ d d +ood 00 . A
(0 TY,T) djc [ dmy x [ dnG; (x,T;x1,711)Gg, (x1,11)GE (y1, Ty, T')
(5.20)

L'existence de telles fonctions est une conséquence directe du couplage, par une inter-
action électrostatique, des sous-systemes fil et pointe.
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Il est important de remarquer que toutes ces équations de Dyson sont générales
car leur obtention ne nécessite de spécifier ni I’'expression des fonctions de Green en
I'absence d’écrantage, ni la nature du potentiel W qui décrit l'interaction entre le fil
quantique et la pointe de STM. Cela signifie qu’elles sont applicables a un fil quan-
tique inhomogene (le parametre d’interaction coulombienne K. est une fonction de la
position) comme a un conducteur unidimmensionnel de longueur infinie. Par ailleurs
la transcription de ces équations a un systéme avec un nombre de degrés de liberté

supérieurs, tel qu'un nanotube de carbone, est possible.

Choix de la forme du potentiel électrostatique

Le potentiel électrostatique induit par la proximité de la pointe de STM dépend de
la géométrie du systeme. En particulier, son profil est une fonction de la distance entre
fil et pointe, de la distance entre fil et grille et enfin de la forme de la pointe [181],
[182]. Dans notre étude, la pointe est supposée agir comme une charge locale. La forme
du potentiel électrostatique est alors obtenue par la méthode des charges images [183],
[184]. La figure (5-2) montre comment modéliser le systeme décrit par le schéma (5.1),
afin d’appliquer cette méthode.

z
sT™M
"pSTM(y)

WIRE d Py (X)

D
d(x,2=0)=0 » X

D

------------------------------ .O--- -
¥ —p,,(x)

FIGURE 5.2 — Modélisation du systéme : les sous-systemes pointe et fil sont en trait plein et leurs équiva-
lents virtuels sont en tiret.

Le potentiel électrostatique s’écrit alors :

e? 1 1
W 7 = - 7
W G | VR Grar VerwraiDp

(5.21)

ol € est la constante diélectrique dans le vide, d est la distance entre la pointe de STM
et le fil quantique et D la distance séparant ce dernier de la grille.

La quantité apparaissant dans les équations de Dyson (5.17), et (5:20) est la
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double dérivée du potentiel en x et en y et I'on remarque que cette quantité présente
une décroissance trés rapide, asymptotiquement en x~* eten y*4. Ce comportement
décroissant exprime le fait que 1’action principale du potentiel électrostatique se trouve
centrée en y = 0 et en x = 0, la ou les deux sous-systemes sont les plus proches.

Ce constat légitime de traduire le comportement de la double dérivée du potentiel
9,9, W(x,y) par des pics de Dirac :

., W(xy) = Wod(y)o(x), (5.22)

ou Wy = ¢*/(4mepd) est la force associée au potentiel d’écrantage. On remarque
qu’elle décroit lorsque la distance d augmente ou, autrement formulé, lorsque la pointe
s’éloigne du fil. Il s’agit de 'expression qui sera injectée dans les équations de Dyson

précedemment obtenues.

Les études des propriétés spectrales et de transport se portent sur un fil quantique

dont la longueur est considérée comme infinie (L — o).

Application aux équations de Dyson

L'introduction de la forme de Gg'(x,y) = WO‘SETL\/(;(—? dans les équations (5-17),
et (5:20) permet leurs résolutions exactes. En effet, la transformée de Fourier de I'expres-
sion (5:17), définie par G (x, ¥/, w) = [ G (x,x, %) exp(iwt)dT/(27), permet d’écrire,

dans le formalisme de Matsubara :
00 00 / Wg 00 00 '
GY¥(x,x',w) =GP (x,x,w) + ZﬁGC (x,0,w)GY7(0,0,w)GY(0,x",w) .  (5.23)
0—/

Ainsi, en remplacant les fonctions de Green bosoniques en I'absence d’écrantage dans
un fil quantique de longueur infinie (cf. Annexe E), 'équation de Dyson précédente

devient :

chSc —Kc|w| —‘X‘ZF‘X,‘
2|w|(w? - wg,)

GY(x,x',w) = G¥x,x,w)+ (5.24)
ot ws, = (Wo/7)v/K./2 est la fréquence associée a I'écrantage, qui dépend explicite-
ment des interactions coulombiennes dans le fil quantique.

La transformée de Fourier inverse de cette fonction de Green permet de l'obtenir en
temps dans le formalisme Matsubara. Cependant, les propriétés physiques mesurables
dépendent, comme cela a été montré au chapitre 3, des fonctions de Green Keldysh.
Aussi, suite & un prolongement analytique T — if + 1y avec Tp = a/vf, la fonction de
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Green bosonique s’écrit :

) ) ) K .
G¥t(x,x,[) = G +(x,x’,t)+§z 2irtr cosh (wsexr)

7

+ 2In(x,) — e“NVEi (—wscxr) —e “SNEi(wsexr) |, (5-25)

ou x, = —rf — Kc(|x| + |x'|) /g + iar /vr et Ei est la fonction exponentielle intégrale.
La définition des fonctions de Green Keldysh, que nous utilisons, nécessitent une
derniere étape de calcul :

/ 3 : o1 1
G?G"M (x,x,f) — G?G'W (x,x',F) = §G?9’W(x, x,0) — 2Gf9'7 "(,%,0), (526)

ot on rappelle que 7 = +1 et 5’ = £1 sont les indices Keldysh. En suivant la méme
procédure, les fonctions de Green Keldysh bosoniques de la pointe et mixtes s’écrivent :

P, —+ R S
G, "(0,0f) = G,” "(0,0,f) 4~ Z[Zln(—rt—kzrv—l:)

o (12 ) e o (r-12))]

(5-27)

et

dic |K _ ~
G]G(ﬁ "0,0,)) = f isgn(z’t+To)sin(ws6(it+ro)) : (5.28)

Le calcul et les expressions de toutes ces fonctions de Green bosoniques sont détaillés
en Annexe F.
Il est tres important de constater que, dans la limite ott K. > 1/2, ces résultats sont

exacts puisqu’aucune supposition sur la force de I'écrantage n’a été faite.

5.3 PROPRIETES SPECTRALES DU FIL QUANTIQUE

5.3.1 Fonction spectrale en présence d’écrantage

La définition de la fonction spectrale est la suivante :

A(k0) = —Im[Gh(KO)], (5.20)
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ot GR (k,Q) est la double transformée de Fourier de la fonction de Green retardée

GR (%, F) définie comme la moyenne de I'anticommutateur des champs fermioniques :

GR(# 1 = GR(xtx,t)
= —i®(t — ) {[ro(x, 1), 1, (', )] 4) .
(5-30)

Grace aux relations entre les fonctions de Green fermioniques Keldysh retardées et avan-
cées (cf. Eq. (3.26)), cette expression devient :

Al Q) = —sLIm[G, (0) ~ G (kO] (531)

les fonctions G,,;" et G, ayant été définies dans la section 3.2.2. Dans le cas d’un fil
quantique homogene, la transformée de Fourier est faite sur les arguments f = t — ¢ et
¥ = x — x’, ol les invariances par translations temporelle et spatiale sont utilisées.
Dans le systeme que nous étudions, le potentiel électrostatique agit en x = 0, brisant
I'invariance spatiale. Les fonctions de Green ne dépendent donc plus de la différence
(x — x’) mais des deux positions. En introduisant 1'équation (5.25) et les expressions
des autres fonctions de Green bosoniques du fil dans la définition (330), il en découle
I'expression de la fonctions de Green fermionique G,," :
Gro (x,x5E) = _ielr;(rxiax e (5:32)

/, /, / ~
y ez"/ (Kg+rr sgn(xl)égchrr sgn(x')) (Fs’é(x,x’,t)—%Fs’L(x,x,O) —%ng(x’,x’,0)>

La fonction Fj contient tous les termes provenant des fonctions de Green en l’absence

d’écrantage [114], [115] :

- 1 ~ —x L —x

Fy(x,x',f) = -5 Y In <1+iwct—irKj¥> —) 7iln <1+zwct+zr’KC(xaix)> ,
j '

(5.33)

ol on rappelle que w, = vg/a est la fréquence de coupure et 7. = (K. + KZ1 —2)/8
est le parametre non universel pour le secteur de la charge. En effet, I'invariance par
rotation de spin implique que s = 0.

La fonction F] réunit les termes qui dépendent de (x — x’), obtenues a 1’équation

(3-33), la ot I'invariance spatiale s’appliquait.
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. / Le . .
La fonction Fg, est définie comme suit :

F(x,x',T) = 2imr cosh (wsexy) +2In (x,)
— e NEi (—wsexy) — e N EL (wsexr) - (5-34)
A travers x, = —r'f — K.(|x| + |x'|) /vg + iar’ /vg, on voit clairement que la fonction de
Green fermionique dépend de ¥ = (x — x’) et de X = (x;—x,) La figure (5-3) représente

la fonction G,;* (%, X;f) en fonction de la distance ¥ et du baricentre X.

107 ‘ ‘ ‘ i
Z , ,
—10H : ! ‘ 1
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FIGURE 5.3 — Projection de la partie réelle de la fonction de Green fermionique G en fonction de %/a

et de X /a pour une valeur fixée de wt, avec K. = 0.2 et ws./w. = 0.005. La partie imaginaire de cette
fonction posséde un comportement similaire.
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FIGURE 5.4 — Projection de la partie réelle de la fonction de Green fermionique G\ en fonction de %/ a et

de wet, pour Ko = 0.2 et wse/we = 0.005. Sur ce graphe, la dépendance en X a été négligée. La partie
imaginaire de cette fonction posséde un comportement similaire.

La structure en bandes représentée sur le graphe (53) met en évidence la dépen-
dance tres faible en X mais trés importante en ¥ dans son comportement. En premiére

approximation, il est donc possible de négliger la dépendance en X. Ce choix légitime
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permet alors de considérer une fonction spectrale ne dépendant que d’une variable en
moment k, y compris en présence d’écrantage. En d’autres termes, la définition (5-31)
reste valide. Ainsi,

1 too e . ~
Ak, Q) = —5-Im [/ dt/ dxe™ ' (G (%) — G (R )|
(5-35)
ou
_ e _eirka £r(x, 'H+L (Kc+rr'sgn(x)) (Ke—rr'sgn(x')) Ij—r’( . //f),lﬁr‘/( %0 _1p ' X' 0)
gm"'(x,t) = _127-52518 0 (xx r 16Kc (Sc xx 2F (xx,0) =3 B (+x >,
(5.36)
avec
S T 1 . o X
F(x,t) = ~5 Y In 1+zwct—zr1<]; =Y vIn (1 +iwE+ir KCE , (5.37)
j rj
et
F'(x,F) = 2inr cosh (wsetr) +2In (%)
¢S R Bi (—wsc k) — e~ M Ei (wse ) - (5.38)
avec ¥, = —1r'f — K¢|%|/vg + iar’ /vg.

La figure (5-7) montre le comportement de cette fonction de Green fermionique en
fonction de ¥ et de f et 'on remarque que les principales contributions du poids spectral
viennent des lignes définies par w.f = %/a, wt = K%/a et wt = —K.%/a. Ces va-
leurs annulent les parties imaginaires dans les logarithmes de la fonction F}, la double
intégrale de I'équation (535) se réduit alors a une seule.

A partir des contributions identifiées sur le graphe (5-7), il est possible de réécrire la

fonction spectrale en trois termes :

ALl Q) = —iim | [ a0 (Gt (0n F) — G (o5, T

l,m( y ) = 7 m . e (grtr (UF ’ ) gra (UF ’ )) ’ (5-39)
C oo N N

Arro(k, Q) = —%Im /_ dFet(Q—ikve)t (gm+(vct,t)—g;{,(vct,t))] ,  (5.40)
. +o0 . . -

Aso(k, Q) = —%Im / dre!( ket (G + (o F) — ;{;(—vcf,?))].
_ (5.41)

Cette simplification permet alors le calcul numérique de la fonction spectrale en

présence et en 1'absence d’écrantage. Cependant, il est important de noter que les res-
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trictions sur les fréquences jouent un rdle important dans 1'intégration et sont a prendre

en compte.

Analyse des résultats

La séparation spin-charge a travers le comportement de la fonction spectrale a déja
été présentée dans la section 3.3.2 et a été 1'objet d’articles de revue [114], [115].

10

Ay (k)

-0.10 -0.05 0.0C 0.05 0.1C
QO/we

FIGURE 5.5 — Fonction spectrale pour de fortes interactions coulombiennes (K. = 0.2) avec a(k — kg) =
0.006 en I'absence (trait plein) et en présence d’écrantage (point) avec ws,./w. = 0.005.

La figure (5.5) présente une comparaison des comportements de A,, en présence et
en l’absence d’écrantage. Lorsque la pointe est suffisamment loin du fil pour ne causer
aucun écrantage, on retrouve le comportement de la fonction spectrale d"un fil quantique
de longueur infinie représenté par une des coupes du graphe (3.6). Les principaux poids
spectraux se trouvent aux singularités Q) = +v.(k — Kg), correspondant a la présence
de holons (excitations de charge), et QO = vp(k — Kg), traduisant la présence de spinons
(excitations de spin) dans le fil quantique. On rappelle que la levée de dégénérescence
de ces singularités rend compte des phénomenes de séparation spin-charge dans les
systémes unidimensionnels.

Lorsque la pointe est 1égérement approchée du fil (faible écrantage), la fonction spec-
trale, aux fréquences positives, se trouve inchangée. En revanche, aux fréquences néga-
tives, son comportement est affecté par la proximité de la pointe. Plus précisemment,
les positions des singularités Q) = —vgp(k — k) et Q = —ov.(k — k) correspondant a la
présence, respectivement de spinons et de holons, sont inchangées par rapport a la situa-
tion ol pointe et fil sont des sous-systemes découplés. Par contre, les lois de puissances

régissant le comportement de ces singularités sont modifiées.
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Ceci s’explique par le fait que les lois de puissance associées a chacun des secteurs
de charge et de spin dépendent du paramétre d’interaction coulombienne K., qui repré-
sente le secteur de charge, le seul affecté par le potentiel d’écrantage.

Notons que pour de faibles interactions coulombiennes, notamment pour K. > 1/2,
sujet de notre étude, la convergence numérique devient tres difficile a obtenir, ce qui
n’est pas le cas dans I'étude de la densité d’états.

5.3.2 Densité d’états

Un moyen de déterminer les effets de I'écrantage causé par la pointe de STM dans
la structure électronique du fil quantique est de s’intéresser a la densité d’états. Plus
précisemment, méme si le potentiel électrostatique est local, il n’est pas assuré que ses
effets le soient. L'invariance spatiale étant perdue dans le systeme étudié, nous nous
intéressons aux déviations du comportement en loi de puissance des densités d’états
tunnel, c’est-a-dire directement sous la pointe en x = 0, et locale, soit en x # 0.

Sans spécifier la position le long du fil, elle est définie par :

1
pro(x,Q) = ——Im[Gy(x,x,Q)], (5-42)
ou
e 1Qt
GR (x,x0) = [ dle¥GE (x,x;D). (543)
Une fois les fonctions de Green bosoniques injectées dans cette expression, celle-ci
s’écrit :
1 T b
pro(x, Q) = [ /_ N dte' (5.44)

,—+ . 06,— 7 0,—+ . 09, —+ .
(e% Y Gjm (xxB)+3 ¥ G; tlaexh+7 Y rGjP (xxf)+5 ¥ rGj¢ (x,x,F)

A T . 04— 7 0p+— 7
te? LG (xx D+E L G (xx H+E L r G (kx5 5 rGy (Mﬂ)] '

Densité d’états tunnel

La densité d’états tunnel est définie au point x = 0. En introduisant les expressions

des fonctions de Green bosoniques dans 1'équation (5-47), celle-ci devient :

B S R z —vIn(1tiwd) +Xe fo ()
0(0,Q) = 20 | df cos(Q))Re [e 8 }, (5-45)

ol v est le parametre non universel défini par v = 2.+ 1 = (K. + K71 +2)/4, et fs,
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est la fonction correspondant aux contributions dues a 1’écrantage :

fSc(f) = —€w5£i7iww_SfCEl‘ <—(,¢J5Cl?—|— iw5c> — einfﬂiww_sccEi <(USCE— inc>
We We
+ 2In(1+ iwc) +e o Ei (i“’*) + el e Ei <—i“’5€> . (5.46)
wc wC

Tout d’abord, considérant une pointe non magnétique, I'expression de la densité d’états
tunnel ne dépend pas de l'indice ¢, ni d’ailleurs de la chiralité r & cause de la symétrie
des bandes d’énergie. Notons que ces constats sont indépendants de la présence d'un
potentiel électrostatique, comme cela a été montré a la section 3.2.1.

Une remarque s’impose quant a 1’'expression du parametre v. Celui-ci correspond a
une géométrie du systeme ou l'effet tunnel se fait dans le cceur du conducteur unidi-
mensionnel. Les termes logarithmiques présents dans 1’exponentielle de 1"équation (5-45)
peuvent étre factorisés, faisant apparaitre un nouveau parametre 7 = (K;! +2) /4.

Dans le cas d'une géométrie ou1 I’effet tunnel se produit aux bords du systeme unidi-
mensionnel, le facteur non universel est (K ! + 1) /2. En comparant les exposants issus
des deux géométries, on remarque qu'un des effets de 'écrantage est de suprimer la
contribution de 'effet tunnel dans le cceur du systéme unidimensionnel.

En toute rigueur, il faut spécifier que le facteur 7 ne correspond pas tout a fait a celui
issu d'une géométrie d’effet tunnel aux bords car nous obtenons 7 = (2K_! +2)/4 et
non (K71 + 1)/2. Mais, cela permet d’avoir une premiére intuition sur les conséquences
des effets de I'écrantage causé par la pointe.

1.0,

0.00 002 004 006 008 0.1C
QJwe

FIGURE 5.6 — Densité d’états tunnel en fonction de la fréquence et en présence d'un fort écrantage
(wsc/we = 0.1) pour différentes valeurs du parametre d’interaction coulombienne : K. = 0.2 (trait
plein), K. = 0.3 (pointillé), K. = 0.5 (tiret) et K. = 0.8 (tiret-pointillé).

La figure (5.6) montre le comportement de la densité d’états tunnel en présence d’'un
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fort écrantage en fonction du parametre d’interaction coulombienne. Le rapport wg./w.
peut se traduire en termes de la distance entre fil et pointe : d/a ~ (\/K./2)/(wsc/ w.).
Ainsi, la densité d’états tunnel (TDOS) est ici étudiée lorsque la pointe est tres proche du
fil. A basse fréquence et pour de fortes interactions coulombiennes (K. < 0.5), elle pré-
sente des valeurs plus grande que dans le cas sans écrantage (cf. Fig. (3-3)). Cela signifie
que les effets de I’écrantage se manifestent par la réduction des effets des interactions
coulombiennes.

Lorsque les interactions coulombiennes sont faibles (K. 2 0.5), les valeurs de la den-
sité d’états tunnel sont fortement réduites et son comportement devient tres faiblement
dépendant des interactions. Ainsi, dans ce régime, les effets des interactions coulom-

biennes sont masqués par les effets de I'écrantage causé par la pointe.

Densité d’états locale

La densité d’états locale, qui donne acces au nombre moyen d’états moyen accessible
en x # 0, s’écrit :

pro(x,0) = — [ dFcos(QRe [e 0D R AR DS 0]
’ 2a Jo
(5.47)
ol
fh(x,F) = 2im cosh (wseky) +21n (i)
e“S M El (—wgekp ) — e~ S EL (wsekyr) (5.48)
avec k, = —1'f — 2K¢|x| /v + iar' /vg.

La symétrie du systeme impose a la densité d’états locale d’étre paire en fonction de
la position x, c’est pourquoi elle n’est étudiée que pour des valeurs de x/a positives.

Avant de commencer l’analyse, nous remarquons qu’en 1’absence d’interactions
(K. = 1), le terme d’écrantage disparait. Ainsi, dans un métal normal, 1’écrantage n’af-
fecte que localement, ici en x = 0, la densité d’états. Le long d'un tel systeme (x # 0),
son comportement est identique a celui dans un fil sans interaction et ne subissant
aucun écrantage. En d’autres termes, la densité d’états n’est affectée par la proximité de

la pointe qu’en présence d’interaction coulombienne qui étalent I’écrantage le long du fil.

Sur les graphes (57) et (5.8), le comportement de la densité d’états locale est norma-
lisé par son expression en 'absence d’écrantage. Son obtention nécessite de prendre la
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FIGURE 5.7 — Densité d’états locale normalisée en fonction de la position x /a le long du fil pour K. = 0.8
et OO/ we = 0.01 pour différentes valeurs de la distance entre pointe et fil : d /a = 30 (pointillé), d/a = 20
(tiret) et d /a = 10 (pointillé-tiret).
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FIGURE 5.8 — Densité d’états locale normalisée en fonction de la position x /a le long du fil pour K. = 0.8
et O/ we = 0.05 pour différentes valeurs de la distance entre pointe et fil : d/a = 30 (pointillé), d/a = 20
(tiret) et d/a = 10 (pointillé-tiret).

limite ws. — 0 et I'on obtient (cf. Sec. 3.3.1) :

e_‘Q‘/wc v—1

27tvEl (v)

Q
We

0 (Q) =

(5-49)

De plus, afin de satisfaire a la condition de validité du modele x > a = A, avec Ap
la longueur d’onde de Fermi, la densité d’états locale est représentée pour des positions
telles que (x/a) > 10.

A tres basse fréquence, ses valeurs sont supérieures a celles obtenues en "absence
d’écrantage et décroissent avec la distance (cf. Fig. (577)). Au contraire, a des fréquences
plus grande, ses valeurs sont plus faibles mais augmentent vers la limite sans écrantage

quand on s’éloigne de la position de la pointe (cf. Fig. (5.8)).
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Cette croissance ou cette décroissance de la densité d’états locale normalisée en fonc-
tion de (x/a) dépend également de la distance entre la pointe et le fil. Par exemple, si
I'on regarde en un point du fil trés pres de la position de la pointe, on observe claire-
ment que la déviation du comportement de la densité d’états locale est plus importante
lorsque la distance entre fil et pointe est faible. De maniére réciproque, la diminution de
ses valeurs est moins conséquente lorsque la distance pointe-fil est grande. En revanche,
et ce peu importe la proximité de la pointe, les effets de I'écrantage qu’elle provoque
tendent a disparaitre lorsqu’on s’éloigne du point x = 0. L'extension spatiale des dévia-
tions du comportement de la densité d’états locale est fonction de la fréquence (), du
parametre d’interaction coulombienne K. ainsi que de la distance pointe-fil 4.

Pour mieux comprendre ce phénomene, la densité d’états locale normalisée est, cette
fois, regardée en fonction de la distance entre la pointe et le fil pour différentes valeurs
de la position le long du fil.

120 o
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FIGURE 5.9 — Densité d'états locale normalisée en fonction de la distance d /a pour K. = 0.8 et O/ w, =
0.01 pour différentes valeurs de la position le long du fil : x/a = 30 (pointillé), x/a = 20 (tiret) et
x/a = 10 (pointillé-tiret).

Les figures (5:9) et (5.10) montrent que les déviations du comportement de la densité
d’états locale par rapport aux valeurs en I’absence d’écrantage sont plus grandes lorsque
la distance d diminue. De plus, on observe une convergence vers les valeurs en I’absence
d’écrantage lorsque la pointe s’éloigne. Enfin, on retrouve, comme sur les figures (57)
et (5.8), des valeurs de la densité d’états locale normalisée plus grande que 1 pour des
fréquences tres basses et plus faible que 1 pour des fréquences supérieures.

Finalement, 'approche de la pointe vers le fil quantique provoque une déviation du
comportement de la densité d’états locale normalisée dont 1’extension spatiale dépend

cette fois du parametre d’interaction coulombienne, de la fréquence et de la position le
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FIGURE 5.10 — Densité d’états locale normalisée en fonction de la distance d/a pour K. = 0.8 et O/ w, =
0.05 pour différentes valeurs de la position le long du fil : x/a = 30 (pointillé), x/a = 20 (tiret) et
x/a = 10 (pointillé-tiret).

long du fil.

L’analyse spectrale des propriétés électroniques du fil quantique en présence d’écran-
tage a donc été mené via 'utilisation de deux quantités physiques : la fonction spectrale
qui a nécessité une approximation sur sa dépendance spatiale et la densité d’états.

Plus précisement, a travers les changements de comportement de la densité d’états
tunnel, les effets d’écrantage ont été mis en correspondance avec les dépendances en
fréquence et en K, le paramétre d’interaction coulombienne. Ainsi, lorsque celles-ci sont
importantes (resp. faible), la TDOS augmente (resp. diminue) montrant que les effets de
I’écrantage masquent les effets coulombiens pour K. grand ou les diminuent pour K.
petit.

La densité d’états locale, qui en 1’absence d’écrantage ne dépend pas de la position
le long du fil, présente un comportement fortement dépendant de la position x ainsi
que de la distance entre la pointe et le fil. Cependant, c’est par la présence d’inter-
actions coulombiennes que ces déviations de comportement sont révélées. Il s’agit la
d"une conséquence de l'action locale du potentiel électrostatique. Il a été montré que
I'extension spatiale de la LDOS est reliée au parametre d’interaction coulombienne K.
ainsi qu’a l'intensité du potentiel d’écrantage [185].

Pour compléter 1’étude, nous nous intéressons aux propriétés hors équilibre et plus

précisement au transport tunnel.
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PROPRIETES DE TRANSPORT DU FIL QUANTIQUE

Dans le chapitre précédent, nous nous sommes intéressés aux propriétés de transport
d’un nanotube de carbone. La pointe de STM est alors utilisée pour injecter des électrons,
par effet tunnel, au coeur de ce conducteur unidimensionnel.

Lorsque celui-ci est de longueur infinie, les comportements du bruit a fréquence
nulle et du courant moyen ont révélé la présence d’excitations circulant a travers le
conducteur et portant une charge anormale e(K? + 1) /2.

Avec l'ajout des électrodes, de nouveaux phénomeénes sont apparus, explicable par
les réflexions se produisant aux contacts. Par exemple, le changement de comportement
en loi de puissance du bruit en une fonction linéaire de la tension appliquée a la pointe
de STM se comprend par la dépendance des propriétés de transport par rapport a la
longueur du nanotube de carbone [162]. La présence des contacts a également un impact
sur le bruit a fréquence finie non symétrisé dont le comportement présente des pics
de résonance qui traduisent la transmission et/ou la réflexion des excitations dans les
réservoirs.

Jusqu’alors, le probleme de la proximité entre la pointe, qui injecte les électrons, et
le systeme unidimensionnel, qui les recoit, n’a pas été considéré.

Cette section est donc dévolue a I'étude des conséquences de 'écrantage sur les
propriétés de transport tunnel d"un fil quantique de longueur infinie [186]. Dans ce but,

une tension est appliquée au STM, provoquant l'injection depuis la pointe d’électrons

dans le fil (cf. Fig. (5-11)).

FIGURE 5.11 — Injection d’électrons par effet tunnel dans le fil quantique depuis la pointe de STM. V est
la tension appliquée a la pointe et T est l'amplitude tunnel.

Ainsi, aux hamiltoniens de la pointe, du fil et de 1’écrantage, il faut ajouter le ha-

miltonien tunnel afin de décrire entierement le systeme. Celui-ci a déja été défini a la



5.4.1

5.4. Propriétés de transport du fil quantique 145

section 4.2.1 et s’écrit :

Hr = (870 (0, £)ea (0,1) + T ()cp (0, )ro (0, 1) |, (5:50)
r==4,0==+
ot 'on rappelle que T'(t) = T'exp(ieVt/h) est 'amplitude tunnel qui permet de prendre
en compte la tension appliquée au STM.

Courant tunnel

Le courant tunnel moyen est défini, dans le formalisme Keldysh, par :
() = 2 ¥ (Te{Ir(ene-i ety 5:51)
n==+

ou Tk indique l'ordre temporel sur le contour Keldysh [26], 7 est 'indice de la posi-
tion du temps sur celui-ci et [, dt; = Y=+ [ dt]'. L'opérateur de courant tunnel s’écrit :

= zeZ( B! (0,t)c, (0, ) — r*(t)c}(o,t)lpm(o,t)> : (5.52)

Il est nécessaire d’aller au second ordre du développement perturbatif en I' pour ob-
tenir une contribution pertinente du courant tunnel moyen, laquelle fait intervenir les

fonctions de Green bosoniques en présence d’écrantage, via :

B iel’? ®© eVt GEPM (0,0,7)
(IT) = R ) 171/_ dtsm( 7 >e

r,0,1,M

o oF (G (005G (0,0,5)+1G!""(00,5)+rG """ (007))

< o Z (GW ’1’11(00 Btr Gﬂqﬂm( 0,5+ GW 117 (0,0,7)+ rfo’”'”(0,0,t)) , (5.53)
ouf=t—t.

L’équation (5-53) differe de celle obtenue en 1’absence d’écrantage [14] (cf. Eq. (7-15)
pour un nanotube de carbone) principalement par la présence des fonctions de Green
mixtes. En effet, lorsque les sous-systemes, pointe de STM et fil quantique, sont dé-
couplés, le courant moyen tunnel est proportionnel au produit des densité d’états de
chaque sous-systéeme. Ce n’est plus le cas dorénavant. Notons que, si les fonctions de
Green mixtes apparaissent ici et affectent le transport, par leur présence, elles n’ont au-
cune influence sur les propriétés spectrales du fil, les définitions de la fonction spectrale
et de la densité d’états ne faisant intervenir que les champs bosoniques du fil quan-
tique. Au contraire, dans une situation de transport, les champs bosoniques du fil et
de la pointe sont présents et mixés par le hamiltonien tunnel Hy qui décrit le transfert
d’électrons entre les deux sous-systémes.
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Une fois que les expressions des fonctions de Green bosoniques du fil, de la pointe et
mixtes, calculées en Annexe F, sont introduites dans 1’'équation (5.53), le courant tunnel

moyen s’écrit :

2e[2 oo V7K o (wse
(ITy = —W/O dfsin(eV')cosh (ngn(l + iw,f) sin ( o (1 + iw,f)
% Im [ef(wrl)1n(1+iwfi)+(%+%)fsf(i)]/ (5.54)
ouv = (Kc+K;1+2)/4et
c c
+ 2In(1+iwf) + e e Ei <iwsc> +eloc Ei (—iwsc> : (5.55)
wC wC

La somme sur l'indice de spin ¢’ a été effectuée, car la pointe de STM est supposée non
magnétique.

Analyse des résultats

Les figures (512) et (5:13) présentent le comportement du courant moyen tunnel
en fonction de la tension appliquée a la pointe pour différentes valeurs du parametre
d’interaction coulombienne.
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F1GURE 5.12 — Courant tunnel moyen en fonction de la tension appliquée a la pointe pour K. = 0.2,
en 'absence d’écrantage (trait plein), pour un écrantage faible ws./w. = 0.001 (pointillé) et pour un
écrantage plus fort ws./w. = 0.002 (tiret) en unité de eI’ / (avph® ).

Il est intéressant de constater que, en présence de fortes interactions coulombiennes

et en l'absence d’écrantage, la courbe I-V suit un comportement en loi de puissance



5.4.2

5.4. Propriétés de transport du fil quantique 147

dont I’exposant est v. Lorsque la pointe se rapproche du fil, la caractéristique I-V est

modifiée. Cette tendance s’accentue avec 'augmentation de 1’écrantage.
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F1GURE 5.13 — Courant tunnel moyen en fonction de la tension appliquée a la pointe pour K. = 0.7,

en 'absence d’écrantage (trait plein), pour un écrantage faible ws./w. = 0.001 (pointillé) et pour un
écrantage plus fort ws./w. = 0.002 (tiret) en unité de eI’? / (avph® ).

0.01

En présence de faibles interactions coulombiennes, la caractéristique I-V est linéaire
en l’absence d’écrantage. La forme de 1’exposant v qui controle la loi de puissance per-
met de le comprendre. On observe alors, lorsque la pointe s’approche du fil, un chan-
gement du profil du courant tunnel lorsque les effets de I'écrantage sont encore plus
importants. Ceci peut se comprendre a travers la définition du parametre non univer-
sel v. En effet, il est une fonction du parametre K. représentant les interactions dans le
secteur de charge. Or il s’agit du méme secteur affecté par la proximité de la pointe.

Ce constat permet l'interprétation suivante : les interactions électrostatiques, consé-
quences de la proximité entre la pointe de STM et le fil quantique, jouent un roéle simi-
laire a celui des interactions coulombiennes dans le fil. En effet, chacune de ces interac-
tions change le comportement linéaire de la caractéristique I-V en une loi de puissance.
Ainsi, le courant tunnel ne présente un comportement linéaire qu’en I'absence d’inter-

actions coulombiennes et électrostatique.

Bruit non symétrisé

Suivant la discussion initiée aux sections 1.7.4 et 1.7.6, nous nous intéressons au bruit

non symétrisé et plus précisement a la composante S_, définie par :

ST(t,t/) = <TK{IT(t_)IT(tl—i_)e_idehHT(tl)}>. (556)

Le second ordre dans le développement perturbatif en 'amplitude I' conduit a 'ex-
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pression du bruit non symétrisé :

212 /
eI’ eV(t—1t) 99+ /
! _ G (0,0,t—t")
Sr(t,t') = 7(27151)2 Zcos (7?1 e (5.57)
ro
,— ,— 0,— 0p,—
o oL (G (0,0t=t)+GPF(0,0,t—)+rG* T (0,0,t—)+rG" T (0,0,4~1))
,— 0p,— ,— 0,—
< & T (G (0,0,4—1)+rGX ™ (0,0,4—#)+ G (00, —)+1GE (0,0, ~1)) '

Nous ne considérons ici que le cas d’une tension constante appliquée au STM. L'in-
variance par translation temporelle étant vérifiée, le bruit ne dépend que de la différence
f=t—+t,douSr(t,t') = Sr(f), ce qui permet de définir sa transformée de Fourier :

Sr(Q) = /mdfefﬂfsT(E). (5.58)

—00

Bruit tunnel a fréquence nulle

En remplacant les expressions des fonctions de Green bosoniques dans 1’équation
(5-57), celui-ci s’écrit :

2 400 /
Sr(Q=0) = %/0 df cos(eVF)cosh < ZKC sgn(1 + iwf) sin <w5: (1+ iwj)))

(559)

ott la fonction fs. a été définie a I'équation (5.55).

Analyse des résultats

La quantité intéressante, que 'on peut extraire des formules du courant moyen et
du bruit a fréquence, est le facteur de Fano.

En comparant les figures (5.12) et (5.14), on remarque que le courant moyen tunnel
et le bruit a fréquence nulle tunnel sont liés par un facteur de proportionnalité égal a
la charge de I’électron. Le méme constat vient de la comparaison des figures (5:13) et
(5-15). Puisque seuls des électrons peuvent passer, par effet tunnel, de la pointe de STM
dans le fil quantique, il est normal de retrouver la relation de Schottky classique :

51(Q = 0) = e[{Ir)|. (5.60)

L'investigation du courant moyen et du bruit a fréquence nulle dans le fil quan-
tique, en présence d’écrantage, devient alors nécessaire afin de déterminer les effets

de I'écrantage sur les charges anormales des excitations circulant dans le conducteur
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FIGURE 5.14 — Bruit a fréquence nulle en fonction de la tension appliquée a la pointe pour K. = 0.2,
en 'absence d’écrantage (trait plein), pour un écrantage faible ws./w. = 0.001 (pointillé) et pour un
écrantage plus fort ws./w. = 0.002 (tiret) en unité de *T2 / (avph* ).
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FIGURE 5.15 — Bruit a fréquence nulle en fonction de la tension appliquée a la pointe K. = 0.7, en I'absence
d’écrantage (trait plein), pour un écrantage faible wg./w; = 0.001 (pointillé) et pour un écrantage plus
fort wse/we = 0.002 (tiret) en unité de 212/ (avph? ).

unidimensionnel.

Si, a fréquence nulle, aucune distinction sur la convention choisie entre bruit symé-
trisé et non symétrisé n’est possible, ce n’est plus le cas a fréquence finie [90], [91]. Pour

cette raison, nous nous intéressons a ce dernier cas.

Bruit tunnel d’exceés

Le calcul perturbatif, a I'ordre deux en I', définit 1’expression du bruit non symétrisé

a fréquence finie S_ comme :
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212 +oo 7
eT - A7 eVt 20—+ (0 () 7
_ Ot 2G 0,0,f
Sr(QQ) = ﬁZ/ dte"* cos ) (004)
( 7'[61) ro v —®
S . 0N 0 ) 7 18Pt (0 ) 7
o 5L (G (00,)+G*(0,0H)+rG!""M (0,0)+rG* *(0,0))
Pp,—+ 7 O, —+ 7 PP,—+ s @0,—+ 7
e VE(GE 006 0N +GE 0N HGE T 00D) (o 6y

qui devient, une fois les formules des diverses fonctions de Green bosoniques en pré-

sence d’écrantage remplacées :

272 +o00 T
Sr(Q) = 201 / df cos (eV >Re
0

w202 W,

cosh < ZKC sgn(1+ iw,f) sin <w5c (1+ iwcf)>>

- ,wSC UJSC
K 1 .7 wgf—i—25 . 7, :Wg —i-28 e (W
eifo(erl)ln(l+iwff)e(?c+7) (21n(1+1wct)—e Sct~Hwe El(—(UsCt-i-lw—f)-Fe we El(l ch )>

Ke 1 WSC?”T)SC i F_;9sc iT)SC i —7%Sc
(8+2) e CEl(wSct i )+e CEI( 1 C) ]
e

(5.62)

Dans les expériences, la transformée de Fourier des corrélations de courant qui est
extraite correspond au bruit total, qui contient également les fluctuations de point zéro et
les fluctuations thermiques. Si ’on souhaite isoler la contribution du bruit de grenaille,
c’est-a-dire, celle issue de l'application d"une tension, il est nécessaire de s’intéresser au

bruit d’exceés, dont la définition est :
AST(Q) = St(Q) —Sr(Q)|v=0 - (5.63)

Analyse des résultats

Les courbes et (5:17) représentent le bruit d’excés non symétrisé, normalisé
par le courant moyen tunnel, en 1'absence d’écrantage, pour différentes valeurs de la

distance entre le fil et la pointe.

Nous débutons I'analyse de ces courbes en nous focalisant sur le comportement du
bruit d’exces tunnel en I'absence d’écrantage.

Le bruit d’émission, c’est-a-dire la partie a fréquence négative, s’annule lorsque
Q) < —eV/h. En effet, pour des valeurs de la fréquence inférieure a celle de la ten-
sion appliquée a la pointe de STM, le bruit d’émission s’annule car les électrons issus de
la pointe de STM ne possedent pas 1’énergie requise pour émettre un photon [91], [19].
Ainsi, le bruit d’absorption (2 > 0) reste non nul et ce, indépendamment de la valeur
de la fréquence d’étude, excepté en 'absence d’interaction coulombienne (cf. Fig. (5.16)).

En présence d’interactions coulombiennes, le comportement du bruit d’exces tunnel
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FIGURE 5.16 — Bruit d’exceés non symétrisé en fonction de la fréquence d’étude, normalisé par le courant
tunnel, en 'absence d’interaction coulombienne (K. = 1) et pour différentes valeurs de I'écrantage :
wse/we = 0 (trait plein), wg./w. = 0.0001 (pointillé) et ws./w, = 0.0002 (tiret). La valeur de la
tension appliquée a la pointe de STM est eV /hiw,. = 0.001.

est modifié. Plus précisemment, I’augmentation du parametre K. induit une réduction
du bruit d’émission, tres faible comparée a celui d’un liquide de Liittinger en 1’absence
d’interaction. Le bruit d’absorption présente également un comportement tres diffé-
rent. Ses valeurs sont plus importantes lorsque les interactions coulombiennes dans le

conducteur unidimensionnel sont présentes (cf. courbes en trait plein des Figs. et

E17)-
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FIGURE 5.17 — Bruit d’exceés non symétrisé en fonction de la fréquence d’étude, normalisé par le courant
tunnel, en présence d’interaction coulombienne (K. = 0.5) et pour différentes valeurs de I'écrantage :
wse/we = 0 (trait plein), ws./w. = 0.0001 (pointillé) et wg./w, = 0.0002 (tiret). La valeur de la
tension appliquée a la pointe de STM est eV /hiw, = 0.001.

Lorsque les interactions coulombiennes sont prises en compte, le comportement du
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bruit d’exces tunnel, en I'absence d’écrantage, présente donc une asymétrie. Ce chan-
gement de profil est une conséquence de la présence des interactions électron-électron
dans le fil quantique. La forme du bruit d’excés peut donc étre utilisée afin d’extraire

des informations sur la force du couplage entre électrons.

L'approche de la pointe de STM induit des effets d’écrantage, visibles sur ces
graphes. Le bruit tunnel d’émission, se trouve réduit et ceci est commun a toutes les
courbes. Cette diminution va de paire avec la diminution de la distance d entre le fil et
la pointe. En revanche, les valeurs du bruit d’absorption sont supérieures a celles du
bruit en ’absence d’écrantage. De plus, on remarque que la proximité entre fil et pointe
provoque, dans le comportement du bruit d’exces tunnel d"un liquide de Liittinger en
I’absence d’interactions coulombiennes, une asymétrie du spectre.

Finalement, le rapprochement entre la pointe et le conducteur unidimensionnel
induit des effets d’écrantage rappelant ceux des interactions coulombiennes : réduction
du spectre d’émission et augmentation de la partie d’absorption. Le bruit d’exces tunnel
est donc sensible a la fois aux interactions électron-électron dans le fil quantique mais
aussi aux interactions entre le fil et la pointe de STM. Le bruit d’exces tunnel n’est
symétrique qu’en 'absence d’interactions coulombiennes et électrostatique.

I existe un autre moyen pour regarder plus en détails 'asymétrie du bruit d’exces

tunnel : la conductance d’exces.

Conductance

La différence entre les bruits d’absorption et d’émission permet d’avoir acces a la
partie réelle de la conductance [91] :

51(Q) = S1(-Q) = 21O0Re [G(Q)] . (5-64)

Dans la section précédente, nous nous sommes intéressés au bruit d’exces tunnel. Il est
alors possible de définir la partie réelle de la conductance d’exces par la différence entre
bruit d’exces a fréquences positives et a fréquences négatives :

_ AST(Q) — AST(—Q)
- 2H0) ’

Re [AG(Q)] (5.65)

ou ) > 0.

Avant de nous intéresser aux résultats, rappelons que, dans un liquide de Liittinger
en l'absence d’écrantage et d’interaction coulombienne, la conductance est indépen-

dante de la tension appliquée car le courant présente un comportement linéaire avec
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cette méme tension. Ainsi, la conductance d’exces dans ce type de systeme s’annule. Ce
constat se traduit également dans la symétrie du bruit d’exces lorsque K. = 1 (cf. Fig.

(5.16])). Ce n’est plus le cas en présence d’interaction coulombienne.
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FIGURE 5.18 — Partie réelle de la conductance d’exces en fonction de la fréquence et normalisée par sa
valeur a fréquence nulle, en I"absence d’écrantage et pour différentes valeurs du parametre d’interaction
coulombienne : K. = 0.9 (trait plein), K. = 0.7 (pointillé), and K. = 0.5 (tiret). La valeur de la tension
appliquée est eV /hiw, = 0.001.

En effet, comme le montrent les courbes du graphe (5.18), lorsque le parametre d’in-
teraction coulombienne K. est inférieur a 1, la conductance d’exces présente un compor-
tement décroissant en fonction de la fréquence et qui converge vers la valeur en l'ab-
sence d’interaction coulombienne. On observe également un tres léger saut de AG(Q2)
lorsque Q) = eV /1, lorsque les interactions coulombiennes sont présentes, et qui s’atté-
nue lorsque K. augmente.

En revanche, avec I’'approche de la pointe pres du fil quantique, le comportement de
la conductance d’exceés est différent (cf. Fig. (5-19)).

Elle présente une légere décroissance a basse fréquence en comparaison avec la li-
mite wgs. — 0. De plus, la conductance d’exces devient quasi-indépendante de la force
des interactions coulombiennes. Cela signifie que les effets de 1’écrantage causé par la
proximité de la pointe de STM dominent les effets des interactions coulombiennes, les

rendant moins visibles.

CONCLUSION

Ce chapitre a été dévolu a I'étude des effets de 1'écrantage causé par une pointe de
STM sur la structure électronique d’un fil quantique homogene.
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FIGURE 5.19 — Partie réelle de la conductance d’exces en fonction de la fréquence et normalisée par sa
valeur a fréquence nulle, en présence d’écrantage (wg./w. = 0.0002) et pour différentes valeurs du
parametre d'interaction coulombienne : K. = 0.9 (trait plein), K. = 0.7 (pointillé), and K, = 0.5 (tiret).
La valeur de la tension appliquée est eV /hw, = 0.001.

A partir d’'une approximation raisonnable (K. > 1/2), les équations de Dyson ré-
gissant le comportement des fonctions de Green du systéme global sont obtenues de
maniere exacte. Cette situation est alors appliquée au cas d'un potentiel électrostatique
local, permettant 1’étude des propriétés spectrales et de transport du fil quantique. Ainsi,
le comportement de la densité d’états tunnel se trouve étre fortement perturbé, a basse
fréquence, par la proximité de la pointe. En effet, en comparaison avec le cas ot ces effets
d’écrantage n’existent pas, ses valeurs sont augmentées lorsque les interactions coulom-
biennes sont importantes au sein du conducteur unidimensionnel et réduites lorsque ces
mémes interactions sont faibles. Ainsi, il en découle que les effets de 1'écrantage pour
un parametre K. petit, diminuent les effets des interactions coulombiennes et pour un
parametre K. grand, masquent les effets des interactions coulombiennes.

Le comportement de la densité d’états locale, laquelle dépend fortement de la posi-
tion le long du fil et de la distance entre fil et pointe, met en évidence la non homogénéité
du systeme. Cependant, ces dépendances n’apparaissent que lorsque K. < 1, montrant
que les interactions coulombiennes sont un vecteur d’étalement des effets d’écrantage
dans le fil, malgré la localité du potentiel électrostatique. Ainsi, I’extension spatiale de
la densité d’états locale est directement reliée a la force de couplage des interactions
coulombiennes et a la force du potentiel d’écrantage.

L'impact de 'écrantage sur les propriétés de transport a également été étudié. L'ap-
proche de la pointe pres du fil quantique provoque une réduction importante du trans-
port des électrons entre les deux sous-systémes, fil et pointe. Cette conclusion est tirée
de I'analyse du comportement des courant moyen et bruit a fréquence nulle tunnels. De
plus, ces deux quantités physiques sont liées par un facteur de proportionnalité égal a
la charge de I’électron. Si I’existence d"un potentiel électrostatique entre le fil quantique
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et la pointe de STM réduit le transport, les effets d’écrantage ainsi provoqués ne sont
pas visibles a travers le comportement du facteur de Fano. Le bruit d’exces tunnel est
également étudié et présente une sensibilité aux effets d’écrantage. En 'absence d’inter-
actions coulombiennes mais lorsque des effets de 1’écrantage apparaissent, le spectre du
bruit d’exces devient asymétrique. Ainsi, la forme du bruit d’excés se trouve modifiée
de la méme maniére que par la présence d’interactions coulombiennes : réduction du
bruit d’émission et augmentation des valeurs du bruit d’absorption.

Afin d’étudier plus en détails I'asymétrie du bruit d’exces, la conductance d’exces
a été étudiée. Deux résultats ont alors émergé. D'une part, en présence d’interactions
coulombiennes, cette quantité ne s’annule plus et devient dépendante de la fréquence.
D’autre part, lorsque la pointe de STM de rapproche du fil quantique, la conductance
d’exces devient quasi-indépendante de la valeur du parametre K.. Ainsi, les effets de
I’écrantage causé par la proximité de la pointe dominent les effets des interactions cou-

lombiennes.






PERSPECTIVES

Cette these traite des effets de proximité ou de contacts sur les propriétés électro-
niques d"un conducteur unidimensionnel.

Dans le quatrieme chapitre, nous avons considéré le systéme constitué d’un nanotube
de carbone connecté par ses extrémités a deux électrodes métalliques. Des électrons sont
injectés en son cceur depuis une pointe de STM par effet tunnel. Le courant moyen et le
bruit a fréquence nulle ont été obtenus par un calcul perturbatif en I’amplitude tunnel. Il
a ainsi été montré que la relation de Schottky, exprimant la relation de proportionnalité
entre ces deux quantités physiques, présente une déviation du comportement quand des
effets de taille finie apparaissent, ou en d’autres termes, lorsque 1'extension spatiale des
paquets d’onde se trouve étre plus grande ou de l'ordre de la longueur du nanotube.
Dans ce régime, le bruit est super- puis sub-poissonien en fonction de la tension.

Dans une situation ot le transport est photo-assisté, les effets de taille finie se ma-
nifestent par la structure en marche d’escalier de la dérivée du bruit. On retrouve ainsi
un comportement de type liquide de Fermi, la présence des contacts provoque donc la
destruction du caractere liquide de Liittinger d"un conducteur unidimensionnel.

Les effets de taille finie se manifestent dans le comportement du bruit a basse
fréquence, ce qui présente un avantage technique important. En effet, des tests expé-
rimentaux pourraient donc confirmer ces résultats. Cependant, la difficulté principale
dans la réalisation de ce genre de systeme réside dans la propreté des contacts, qui
est actuellement insuffisante. Il en résulte I'observation uniquement du blocage de

Coulomb dynamique.

Dans le cinquiéme chapitre, nous avons étudié les effets de 1'écrantage causé par la
proximité de la pointe de STM, dans un fil quantique de longueur infinie.

L'écrantage affecte fortement la densité d’états tunnel et la fonction spectrale ainsi
que la densité d’états locale, qui devient dépendante de la position le long du fil. L’étude
de son extension spatiale a été menée, mettant en évidence sa dépendance en fonctions
des interactions coulombiennes, la fréquence, et la distance entre la pointe de STM et le
fil quantique.

Le transport tunnel est également modifié par la proximité de la pointe. Ainsi, le cou-
rant moyen et le bruit a fréquence nulle se trouvent fortement réduits lorsque 1'écrantage
augmente. Une analyse du comportement du bruit d’exces tunnel a également été me-
née.
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D’une part, afin de préciser l'interprétation physique des phénoménes mis en jeu
lors de I'approche de la pointe, il serait intéressant d’étudier le comportement du cou-
rant moyen et des corrélations de courant non symétrisées dans le fil quantique. D’autre
part, cette étude peut étre étendue au cas d’un fil inhomogene, dans lequel le para-
metre d’interaction coulombienne dépend de la position le long du fil. Les fonctions
de Green en 'absence d’écrantage sont alors plus complexes (voir Annexe B) car elles
contiennent toute I'information sur les réflexions des excitations aux contacts. La pré-
sence d’électrodes provoque l'apparition d’oscillations dans le comportement du bruit a
fréquence finie a cause des réflexions aux contacts. Il serait alors intéressant d’étudier le
changement de ces oscillations en présence d’écrantage. Cependant, ce genre de calculs
nécessite une puissance numérique importante.

La généralisation a un conducteur avec des degrés de liberté supplémentaires est
également possible. Toujours a 1’aide de calculs numériques, il serait intéressant d’étu-
dier les effets de l'écrantage causé par la pointe avec une double dérivée du poten-
tiel électrostatique plus réaliste, c’est a dire en considérant un potentiel électrostatique
entre fil et pointe avec une extension spatiale finie. Dans le méme esprit, il serait in-
téressant de considérer une géométrie de la pointe plus réaliste qui tiendrait compte
du fait qu’il s’agit d'un métal a trois dimensions. Comme cela a été montré dans le
dernier chapitre, la condition sur la pertinence du terme de rétrodiffusion limite les sys-
temes étudiés. En revanche, la prise en compte du terme de rétrodiffusion permettrait
la description des propriétés d'une classe de systemes unidimensionnels en présence
d’écrantage plus large. Son introduction interdit, par contre, une résolution exacte des

équations de Dyson, un traitement perturbatif serait alors nécessaire.



FoNcTiONS DE GREEN BOSONIQUES

CAs D'UN FIL DE LONGUEUR INFINIE

La fonction de partition contient les informations sur les propriétés a 1’équilibre du
systéme. Celle-ci s’exprime en fonction de l'action. Pour la calculer, nous pratiquons
une rotation de Wick T = it 4 ¢ afin d’obtenir une action euclidienne. La formule (Z73)

devient :
L= — 2
Stil Z/dr/ dx 6;( xr){z Ka +a 8 }G(x T). (A.1)
Nous définissons a présent les fonctions de Green par

Glx ¥, ) = (T (6(x,1)0(x,0))) - %(92(3(, 1)) — %(92(3(',0)), (A2)

ol T est 'opérateur d’ordre temporel, et qui, en fréquence, sont solutions de :

(“’—2—6 9 )Gee(x X, w) = §(x—x). (A.3)
uiK; K;
On remarque que :
— la fonction de Green G]‘?O (x,x’, w) est une fonction continue sur tout le fil, y compris
enx =x/,
— sa dérivée K Geg(x x’',w) est continue partout sauf en x = x’ ou elle présente un
saut qui Vaut -1
A partir de l'action exprimée en fonction de champs croisées, il est possible de défi-
nir d’autres fonctions de Green. Par exemple, Gf"’(x, x,t) = (T (G(x, T)¢p(x’ ,0))> —

1(0%(x, 7)) — 3(¢*(x',0)). Toutes les fonctions de Green bosoniques sont connectées
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entre elles via les équations du mouvement. Ainsi,

-
i0:G"(x,x', 1) = {2L}0,G¥(x,x',7)
‘ {Kj} *
—1 (v
= GPx,x,w) = —{2L:0,G¥(x,x,w). (A.g)
i0:G¥(x,x',7) = {ijj}axG‘/’4’(x,x’,r)
= G¥(x,x,w) = %{UjKj}axG""f’(x,x',w). (A.5)

Les solutions de I'équation différentielle (A.3) en fréquence s’écrivent :
06 /
G (x,x',w) =

dont les coefficients sont :

K _lelY
AlX) = e T, A6
K Jw|x!
B(x) = —Lei. A
(x ) 2’6()’ e ( 7)

Or,

— la perturbation est appliquée adiabatiquement ce qui signifie une invariance par
translation temporelle;

— le fil quantique, dont la longueur est considérée infinie, est homogene, ce qui
implique une invariance par translation spatiale.

De ces deux postulats, on peut déduire que :
G(x, t;x,t') = G(x—x,0,t—+,0) = G(%1),
enposant ¥ = x —x' etf =t —t'. Alors,
Cl¥(z,w) = e 0, (A8)
dont la tranformée de Fourier inverse s’écrit :

Ki (tdw -5/ ivr  iwr
00(= =~ _ ] v iwt iwT
G'(%,1T) = 4_7T/o e (e +e ) (A.9)
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La dérivée temporelle de cette fonction est :

iK; 1 1
0:G% (%, 1) = ——]{ - . } A.10

G (%,7) 47 |f]/vj+zf+—|£]/vj+zf ( )
Le passage en temps réel se fait via la transformation ¥ = if + 1y, ot Tp = a/v, car
la fonction de Green de Matsubara devient, par rotation de Wick, la fonction de Green
bosonique G~ . Ainsi,

- 1 1 1
a~G.99’7+ ~, t = - — } A.
£ (%) 47‘[Kj{—32/vj—t+iro+32/vj—t—|—iro (A11)

En intégrant sur le temps et une fois soustrés les deux derniers termes apparaissant
dans la définition (A.2), celle-ci devient :

. K F K%
G (&) = _ﬁ Y In (1 + i% + ir’%) : (A.12)

Par la méme méthode de calcul, on trouve que :

—+ ~ 1 iN"U Kix
] (X ) 4:71Kj " n < ! a " a ( 13)

Pour les fonctions de Green G#? et G%,

~ _M ~
Gje('b(f,w) = %e 5 7, (A.14)
En reprenant les méme techniques, nous obtenons :
_ - 1 F K;x
G/.e"b’ (x5 = 1 ;r' In <1 + i% — ir’%) (A.15)
GI" (%), (A.16)

Notons que toutes ces expressions sont valables indépendamment du signe de *.

De plus, a partir des fonctions de Green bosoniques que nous venons de calculer, il est
possible d’obtenir le jeu complet de fonctions de Green Keldysh en utilisant les relations
énongées a la section Formalisme Keldysh du chapitre 3.

CASs D'UN NANOTUBE DE CARBONE DE LONGUEUR L

Nous rappelons dans cette partie les expressions des fonctions de Green bosoniques
du nanotube de carbone en présence de contacts, obtenues dans ’article [160]. Ne sont
repésentées que les fonctions qui apparaissent dans le calcul du courant moyen et des



162 A. Fonctions de Green bosoniques

corrélations.

Lorsque les dépendances spatiales x et x” sont au point d’injection :

00 1 ivpt
Gj5(0,0,t) = 27_CKjI(\5,[ln(1+ a)
b et et
- gbjg(ln(l-f-a_’_inLKj{\s])+1n(1+a_inLKjI(\5]))], (A.17)
N
d _ jé 10Rt
GROon = 1+ 0)
1 et et
+ gbjg(ln(l+a+inLKg)+1n(1—|—a_inLKI(\5]))]/ (A18)
G (0,0,t) = 0, (A.19)
cFo.on = o (A.20)

En revanche, lorsque une de ces deux positions se trouve dans le nanotube et 'autre
dans les contacts, ce sont les dérivées des fonctions de Green bosoniques qui appa-
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raissent dans les calculs du courant et des corrélations. Ainsi,
Gy (0,x,1) = 0:Gj(x,0, t) (A.21)
. sgn i 1
- ( +K ) Z [zxnxt)—t—kzro
1
A.
* an(x,t)+t—iro]' (A-22)
Nrl oo
axG‘P"b(O,x,t) _ sgn(x, t)K. Ks & (—b-(g)”[ 1 |
o 27 (KY + Ki)ofs 1= 7 Loy (x, t) +t — it
1
A.
* an(x,t)—t+iro] (A.23)
= 9,Gy(x,0,1), (A.24)
KN +°° 1
3.G%(x,0,t) = — :
xMjs (x ) 27-[(K,L U]Lé n:O [txn (x,t) +t—1iTp
— A.
oy (x, ) —t+lT0] (A-25)
0 L = 1
P _
%Gy O %) = 27t(Kjs + N)ok, HZ [zxn (x,t) +t—img
— (A.26)
(x,t) — t—i—zro
KL too 1
.G (x,0,t) = —
#Gjs (%:.0,1) 27r(KjL v}% n; [an(x,t) +t—in
1
— A.
an(x,t)—t+zro]' (A-27)
KN +00 1
b jo n
0,G.i (0,x,t) = —b -
e ( ) 271(1(].’;5 + K].I(}])v]% n:O( js) [zxn(x,t) +t—iT
1
_ A.28
oy (x, t)—t—i—zro] (A-28)

ot ay(x, 1) = & (n +1/ 2) + vl% (|x| ~L/ 2). Ces fonctions de Green bosoniques corres-
jo )

pondent aux fonctions de Green Keldysh G~ .






CALCUL DE LA FONCTION SPECTRALE

Cette annexe présente le calcul de la fonction spectrale, ou la fonction A7} (g, w) est
(B.1)

tout d’abord exprimée [114] :
o L [ drelwl-a9i0-+ (5. 1
A = Im( [ ar [ CaxeeTigii(s,D ).

En développant le produit sur j de la fonction de Green, on peut voir que, pour le
secteur s, I'invariance par rotation de spin des interactions (Ks = 1) provoque la nullité

ei(wf—qf-ﬁ-kpi)

du parametre 7. Ainsi,
oo gf [t dy
A7l (gw) = Im i/ —/ —
7 —eo 270 )0 27T <1+i%—i¥>1/2
1 1
X (BZ)
- 172 : T : N7 | ]
(1+ife i) (il i) (1 il ) D
ol e = §(Ke + g —2) etk = g — kg. Nous pratiquer un changement de variables  — s
ou :
X E'UF
= ———. B.
s Pl (B.3)

1 +o0 dg e—isa%
/oo EmF(s)), (B-4)

Ainsi,
27.+1/2

AT (g, w) = Im
+0o (q ) ( (Kc) _
ot 'on introduit F(s) pour spécifier l'intégrale sur X dont les élements dépendent de s
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166 B. Calcul de la fonction spectrale

etde ¥ :

F(s) — a27c+5i/+°° ax

_ l 7
U Joeo 27 (& —iasK ' —i(—%) (Ko ' = 1)) ™72 (£ —isaK ' —i(—2)(1+ K1) ™

e—i(—i) (w/vF—f()

L'intégrale sur x’ se calcule de facon analytique [187] et F(s) se réexprime alors,

(i)aZ%H/Z K27C+1/2 (w _ T{UF)Z%—l/Z

O(w — kv
F(Z’)/C + 1/2) (1 _ KC)7C+1/2(1 + KC)’)/C ,012:')/c+1/2 ( )

F(s)

X exp{lfKC (k—w/vp)}exp{ _iliSKc (Tc—w/vp)}
% 1L (%+1/2;2%+1/2,-2KC(%)(k—w/vF)), (B.6)

ott 1Fi(a;b;z) est la fonction hypergeométrique confluente, ® la fonction de Heaviside

et I' la fonction gamma.
Or, cette fonction hypergeométrique confluente s’exprime également sous la forme

d’une intégrale [188]. Donc,

t+1/ - — -
. o 29c+1/2 ((U _ kUF)Z% 1/2 ®(w B k’(]F)
A7 (qw) = Im(i|l — 1/2

exp{i (IZUF — w) } /01 dp(1 - p)%lp%l/ZeXp{lzp_iché(fc — w/vp)}

X

K.\ vg + v,
. /:o ;_751 exp{ = [(1 - (k(: 6—0;522; 2ch<k - W/UF)} } ) . (B.y)

L'intégrale sur s se calcule analytiquement [187]. Ainsi A7} (g, w) devient :

27c _ - .
Im (z( a > ’ (14+ K12 (w — ka)M 1/ZG)(w — kog) B)

AT (qw) =

vp (1-K2)7  T(1/2)T ()T (7 +1/2)

. aw -1 ! — )Y 1,7e—1/2
X exp{ UC+UF(1+KC )}/Odp(l ) p

Nl—

x ((1 — Ko) (ke + w) — 2p(w — Iva)>7 O((1 - Ke) (ko + w) — 2p(w — icvp)))

En ce qui concerne I'expression de la fonction spectrale des excitations se propageant
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"vers la gauche" (r = —), il y a certains changements. En effet, la formule de départ est :
(B.9)

X

o AT o J= i wf—q&—kp¥
AZF(qw) = z'/_+ %/f j—; e(i : F~) 172
® ® (1 4% + i)
1 1 ]
(1+i% +i2) * (Uit iKY (14 K ) ]

Le changement de variables adéquat est: s = £ + tTF De plus, k est défini par k = k + k.
(B.10)

1+ K;l)l/Z ((U + INCZ)F)Z%_UZ@(CU + ]NCUF)
T(1/2)T ()T (v +1/2)

Ainsi,

A (q,w)

IS,

27c
()
OF (1 — K%)%
(14K /01 dp(1—p)rtpt/?
O((1 — Ke)(w — kve) — 2p(w +k F)))

X exp{ ey
X ((1 — Ko)(w — koe) — 2p(w + wa)) )

+ Up

eXp{ Ve + U

Nl—

Les expressions de A~} et A7l se formulent en une seule dépendant de la chiralité r
telle que la fonction spectrale d’un fil quantique s’écrit :
27 - _ -
e a ¥ (1+ Kc—l)l/z (w — rkrz;F)Z"rc 1/2®(w — rk,vF) —aw ( N Kil)}
(1=K  T(1/2)T(y)T (e +1/2) ‘

OF
1 1oy 2(w — rk,vF) B
dp(1 — p)re—lyre—1/2( 1 = roF
)1/2/0 p(—p)"p ( (

1 —Ko)(w + rkyve)

(B.11)

A (q,w)
1

(1= Ko)(w + rkroe)
x O((1—Kc)(w+rkyoe) — 2p(w — rfcrvp))>,

X

ott k, = k — rkg.
Calculons maintenant la fonction spectrale ” 4+ —” suivante :
it pHee ~
Im | — > / dt/ dze’ W19 (—i)Gt (%, T) (B.12)

Al (q,w)
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qui, une fois le produit sur les secteurs j développé, s’exprime comme :

+o00 = +oo AF iwt—i(k—rkp)i
A (g w) = Im<<—z’> [y

oo 27a Jow 27 (1_5%+%)1/2
1

.(B.13)
7 7K. Ye 7 7K. Ye 7 2K, 1/2)
(1_ﬂ_L) (1_%+%) (1_%+r%)

a a

X

Par les mémes changements de variables et les mémes techniques de calculs utilisés

précédemment, on obtient :

Ay (q,w) or ) (A-K)%  T(1/2)T(1)T (7 +1/2)

OF
exp{ 25 (14 K1)}

. (1= K)(~w — rhyoe))
- /o1 A —pyprs (1 “Pa —ZIEZ;{EiFw_—wr)lzrvc)>
x O((1—K)(—w —rkyoc) —2p(rl~<rz)p—w))>. (B.14)

La partie imaginaire d'une somme étant égale a la somme des parties imaginaires, la

fonction spectrale totale s’écrit :

A(qw) = A (qw)— AL (qw)

I AR SIG 1
- o) (1=K T(1/2)T(y)T (e +1/2) (1-k)"?

—aw

1 7 oN=1/2
o or (1+K) }(w + 1k, 0c)

1 o 2(w — rk,vF) B
do(1 — p)re1pre—1/2( 1 _ ror,
/0 =Py p ( P(l — Ko)(w + rkyve)

X { (w— rlzrvp)27c_1/2®(w — rfcrvp)exp{

X
Nl—

x  O((1—Ko)(w+ rkyve) — 2p(w — rhyop)) + (ke — —ky, w0 — —w) })

(B.15)

La forme de cette fonction montre la symétrie entre les termes issus des fonctions ” — +”

et ” + —". Par la suite, nous concentrerons nos calculs sur une de ces parties, les résultats
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correspondant a la deuxiéme se déduisant de ceux de la premiére.
L'intégrale sur p peut s’écrire sous la forme d"une fonction hypergéométrique grace a la

formule suivante [187] :

/01 dxx* 11 —x)P 11 —-B)"Y = BB (v, A+ B), (B.16)
Re(p) > 0,Re(A) >0,|8| <1

ou B est la fonction Beta. Les deux premieres conditions pour utiliser cette transfor-
mation sont vérifiées, mais la derniere doit étre traitée avec précaution en raison de la
présence dans l'intégrale dune fonction de Heaviside. Deux situations sont possibles
pour obtenir la condition ©((1 — Ko)(w + rk,0c) — 2p(w — rkyvp)) =1

7 7 w—rkv
- 2((&) — T’kr'UF) < (]. — KC)(CU + T’kr'UC) = % < 1,
1K) (w+rk,00)

- 2(w —rkop) > (1—K)(w + rkoe) et 0 < (1— K (w+rkve) = L S rFoop)
1, mais dans ce cas, il nous faut écrire la fonction hypergéometrique avec un argu-

ment B! tel que [187] :

2F (1/, A A+ U, ,B) = igﬁ)_;(];)i(;\ : z; (—1)1/‘3_1/ 2F (1/,1/ +1—A— uw, v+ 1-— /\},3_1)
TA+u)(v—A)

T(v)T (k)

+ (—1)*B " 2B(A1—wA+1—v;87"). (Bay)

La condition de validité de cette transformation est |f7!| < 1.
Ecrivons l'intégrale présente dans la formule de la fonction spectrale (la fonction Beta
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est traduite en fonction Gamma) :

Nl—

/01 dp(1 — p)Te—1pr1/2 (1 —p q _Z(IZ)zCZk;UrFIgrUC)> O((1 — K)(w +rkyve) — 2p(w — rk,v))

T(yc+1/2)T(7c)
T(27.+1/2)

2(w — rk,vF) )

X [@((1 — Ko)(w + tkyve) — 2(w — rkyoF)) oF (1/2, Ye+1/2;29.+1/2; K (eo + rho0)
+ O((1 — Ko)(w + 1ky0))O(2(w — rkyvr) — (1 — Ke) (w + 7k,0c))

" F(27C+1/2)F(7C)(_1)1/2 (1 —K¢)(w + rk,0c) 1/2
T(ye+1/2)T(27.) 2(w — T’INCrUF)
(1 —K)(w + rk,v.) )

X oF (1/2, 1— 2761 — g

2(w — rk,vF)
- Yet+1/2
n T(2y.+1/2)I(—7.) (—1)7e+1/2 (1 —Ko)(w + rkyvc)
L(1/2)I () 2(w — rkyvr)
L (1= Ko)(w + rkyoe)
X 2k (’Yc +1/2,1 =y 147 2w — rloor) ) }] . (B.18)

En introduisant ce résultat dans la formule de la fonction spectrale, on obtient I'expres-
sion de la fonction spectrale :

27c
<i> TarkcHy2 o1 1

Arg(q,w) = oF (1—K2) (1- Kc)l/z T(1/2)T(v)T(ye+1/2)

X { (w— rlzrvp)27c_1/2®(w - rfcrvp)exp{ i (1+Kh } (w + rk,v) 12

UC + Z)F
I(y)T (e +1/2) _ F N ol T
X [ (27 +1/2) O((1 — Ko)(w + rkyve) — 2(w — rkyvg)
_  2(w —rkyvp)
x 2B (1727 +1/2,27+1/2 T +r7<rvc>)
L O((1— K (@ + 1R 0))02(w — R op) — (1 — Ko) (@ + ryog)) YL e +1/2)
T(1+7c)
(1—Ko)(w + rk,ve) T2 (1—K)(w + rk,vc)
— c w 1/' r'z)c - C w r rvc
7 c 1 =741 cr =
8 ( 2(w — rk,vF) > 21 (7 121 =51+ 2(w — rkyvE) )]

+ (k — —k,w — —w)}. (B.19)



CALCUL DU COURANT MOYEN ET DES
CORRELATIONS DE COURANT

Cette annexe est dévolue aux calculs du courant moyen et des corrélations de cou-
rant a travers un nanotube de carbone connecté, a ses extrémités, a des électrodes mé-
talliques.

COURANT MOYEN

On effectue le changement de variables T = t; — t et T/ = t — t, dans la formule

(#15). Le courant moyen a travers un nanotube s’écrit :

ey oo . P01
(I(x,t)) = 5 F2 ) 171172/ dt sin(wot)e?Ca (07 (C.1)
( 7'[61) Niar101 —o
s o3 Ts(C MO0t GE R 0) G 0,0+ G (0,0))
—+o0
, 0, 5 0,
X / dt’ o, <Gﬁ) 0 (x, ') + 1 G (x, T') =GP (x, 7)) — 1y GPOUTT) (4, T’)) :

Afin d’alléger les notations, le facteur C"! est introduit et exprime :

PPN
Choi(t) = sin(wr) e (07 (C.2)

¥ 0,111 0¢, 06,1711
s i (G2 (0,1) +r1 Gl "2 (0,0)+n Gy 2 (0,7)+.Gjy 2 (0,7))

4

qui, une fois les fonctions de Green en présence de contacts injectées, devient :

. —i(14-v) arctan ( LU )
sin(woT)e ' a
C%le (1) = (1+v) (C3)

(1 (5

. b 2a0pT
iyt o+ _ n F''2
8 L1 (Kc+ +(=be+) Kc+) arctan ( a2+(nLKC+)27(vF‘F)2)

e

1 b

)2) E(ﬁ+(*bc+)”Kc+)

+o0 (ﬂ2+(nU<c+)2*(UFT)2)2 + ( 2avpT
n=1 a2+ (nLKc4)? a2+ (nLKc4)?

171
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On définit par la suite D(7) le dénominateur de cette expression.

Le calcul du courant moyen nécessite 1’écriture de la transformée de Fourier de ce facteur
déinie par C(Q) = [ dte™C(t). Cependant, son expression dépend des indices Keldysh.
Ainsi, lorsque 171 # 12,

~ oo
cogq) = i/ dr sin(wor) D1 (7) sin (QT + (14 v) arctan (Ul;r)

1 /b, 2a0pT
_ _ ”K )
t 3 P (Kc+ + (=bey) C+> arctan <a2 T IK )= (Z)FT)2> ),(C 4)
~ ~+o0
Cl(Q) = i/ dt sin(wot)D1(7) sin (QT — (1+v) arctan (%)
1™ bey n 20T
+ 3 L <Kc+ + (=bey) Kc+> arctan <a2 LK = (UFT)2> ).(C.5)

Ces deux formules sont réelles et posseédent les propriétés suivantes : C11%(—Q) =
—CH2(Q) et C17(0) = —C17(0).

Lorsque les indices Keldysh 7; et 77, sont identiques, le facteur C"%1 s’écrit :

—i(14v) arctan ( DFH‘T‘ )

~ +oo
Chi(Q) = i/ dt sin(wpt)D (1) sin (Q7)e

124 n 2avg|T|
M I R R G 2 ) (C6)
21107 . [T . 1 . —i(14v) arctan(vF‘T‘>
cCQ) = i dt sin(wot)D ™" (1) sin (Q1)e “
1cl n 2avg|7|
B R L G =) (C7)
On observe que C!7 (—Q)) = —CU2(Q). Le calcul du courant moyen utilise également
les facteurs B,,,, définis par
Bi%(x, ') — BA% (x,7') = 3x(GP" (x,7') + 1 GYTM (x, T')
mmn 1712 X c+ ’ 19+ ’
) 0,
— G (x, ) — 1 GIYT (x, ). (C.8)

La transformée de Fourier de ces facteurs permet ainsi d’exprimer (I(x,t)) comme :

_FZE’UF Ar101 7101 D101
(1) = s L [C170) (BY (,0) - B2 (x,0)
r10q

+ B9 (x,0) — B9 (x, o))
+ CI%(0) (B (x,0) — BT (x,0) + B (x,0) — B (x,0)) |.
(C.9)
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Or, d’apres les expressions des fonctions de Green en présence de contacts définies dans
I’Annexe A,

. ) isgn(x)p_(2=0

B%(x,0) = afof x,0=0) = & (5 -l)—qchi)vF ), (C.10)

Brlﬂ_'l x[o — axG(P‘PrJ"* x,Q — 0 = 0, (CII)
+ c+

B"%(x,0) = 3,.GH T (x,Q=0)=0, (C.12)

+ c+
pr101 _ PP, —— —_n) — —isgn(x)¢_(0 - 0)
B (x,0) = 0:Gl" (x,Q=0)= Atk jor (C.13)

avec ¢+ (1 =0) =1/(1 £ bcy).

En injectant ces expressions dans celle du courant moyen, on obtient :

14+v)

16I%evg sgn(x)¢p—_(0) [+ sin(woT)
(I(x,t)) = d (C.14)
(27‘[6!)2 ( +K ) /—oo T(1 + (vFr) )(T 4

sin((1+ v) arctan (%) + 2y, ( bes (=bey )" Kc+> arctan <a2+(nLI§ff§;—(vpr)z>)

125

X ;
(455 4 (hes)"Ker)

7

=

o0 2 C 2— 2
T (Sl Ry 4 (2 o)

qui, une fois b.; remplacé par son expression dépendant de K, devient :

2e teo in(w
(I(x,t)) = (ZizT)zsgn(x) Lm dt a : (v(pr;ﬂ))“z“) (C.15)

sin((1+ v) arctan (%£5) + 2y, (Kc+ (—bc+)”Kc+> arctan <a2+(nLI§Zf§Z—(vFT)Z>)

bn
(5 (e ) Ker)

X

=

o0 a2+ (nLKe4)2—(vpT)? \ 2 2avpT 2
I (e + i)
C.2 CORRELATIONS DE COURANT

C.2.1  Calcul des facteurs A}/ (Q) et B} (x(x"), Q)

L'expression des corrélations de courant est définie a I'équation (7-20) et les facteurs
AN et B9 aux formules ([#21) et ([F22). Une fois les fonctions de Green en présence
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de contacts introduites dans ces définitions, le facteur A" s’écrit :

fi(l+1/)arctan(vpn#)
Ccos(wpT)e
aig(x) = =) (€19

; b 2avET,
i y+oo c+ _ n E'1i2
8 anl (Kc+ +( bc+) KC+) arctan ( a2+(nLKC+)27(vF‘F)2)

+00 ((ﬂ2+(nU<c+)2*(UFT)2)2_|_( 2avET )2

b :
%(—Kij +(—bet)"Kes)
n=1 24+ (nLK4 )2 a2+ (nLK+)?

Les transformées de Fourier de ce facteur en fonction des indices Keldysh #; et 772 sont

exprimées par :

) oo
ATN(Q) = i/ dt cos(woT)D1(T) sin (wr + (1+v) arctan (%) (C.17)

—0o0

13

+ Z < ot (b )" KC+> arctan <a2 n (nLIizil;zT— (UFT)2> )

- +°°
An(Q) = i[m dt cos(woT)D 1 (T) sin (wr — (1 +v)arctan (%—) (C.18)
13> (b 2avpT
N G e C e )
e JFOO V) arctan Il
ATN(Q) = i/ dt cos(wot)D (1) sin (wr)e i(L+v)arctan (%) (C.19)

_iy+ c+ _ 2avplr]
X e Szn: (Kc++( be )KC+) arCtan(az+(nLKC+)27(vFT)2))

T oo —i(1+v) arctan | Il
AT(Q) = i/ dt cos(wot)D ! (7) sin (wr)e (1) arctan (*5,7) (C.20)

—00

i bl 2avg|t|
Iytoeo [ Zet 4 n F
es n=1 (KC+ +( bCJr) KC+> arCtan<ﬂ2+(nLKC+)2,(vFT)2

X

Elles possedent les propriétés suivantes :

Al () = AM(Q) (C.21)
AT70) = A"%(0) (C.22)
AT(Q) = AM(-Q) (C.23)
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C.2.2 Corrélations de courant a fréquence nulle

A fréquence nulle, les corrélations de courant s’écrivent :

2,2.,,2 )
S( o= 0) — ["e YF 2 Ano (O)[ + d B”lal( ) - B”lal( )
X, X 5 > M2y, b, X —pp\ X0
(T[ﬂ) 11121101 -
—+o0
X /foo At Bfﬁ;i(x’, 7)) — BQ;;(X// )], (C.29)

ol on rappelle que les facteurs B! sont définis par :

s 9/7
B (nm) ~Boh(nm) = ac(GH (o m) +nGl M (xm)  (Ca9)
a 9/7
— GM7"(x, 1) — G UQ(x,Tl)),
B () m) =B (¢ m) = af(@”fm(x'ﬁz)+Y1Gﬁ'+m(x'/72) (C.26)

, 0,
- GNP, ) — G (Y, ).

Ainsi, la transformée de Fourier de ces facteurs ne donnent lieu qu’a des termes a
fréquence nulle :

p 2I2e?v2 Fro
S(x,x;Q=0) = a2 Y. mna ARG (0) (C.2p)
12
x (B (x,0) = Bji(x,0)) (B2, (x',0) — B2 (+,0))).

Une fois le développement sur les indices Keldysh effectué et en remplacant les fac-
teurs B"17 par leur expression (voir premiére section de cette annexe), les corrélations a

fréquence nulle deviennent :

1626202
/. _ _ F Ariop 0
S(x230=0) = S E AL 000, (C.28)
avec
o) = K [9:0) P+ [9-0) P sgnx)sgn(x’) oo
(1 + Koy 27
soit :
2,2 / +o00
o 0y - S L spiante) [, _ston) o
' TooareEm)
cos((1+ v)arctan (E5) + £y (Ii{i + (—bc+)”KC+> arctan <a2+(nL12<IZF)2T—(vFr)2>)
X .

n

<

(

(5 (b )Ke)

=

- 2+ (nLKoy )2 —(vpT)?
T (SR + et ?)
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En remplacant le coefficient b, par sa définition en termes des parameétres d’interactions
coulombiennes dans les réservoirs et dans le nanotube, les corrélations de courant a

fréquence nulle deviennent :

8I2¢2
(27ta)?

—+o0
S(x,x’;0) = (1+ sgn(x)sgn(x’)/o dt ) (C.31)

cos((1+ v)arctan (E5) + 2y (KC+ (—bc+)”KC+>
X
)

00 24 (nLKoy )2 (vpT)? 2
[Ty (SRR + (22

200 T
arctan (aanLch)z_(vFr)z ) )

bﬂ
16 (5 +(=bey)"Key )

Corrélations de courant a fréquence finie

La transformée de Fourier des corrélations de courant, lorsque la fréquence est non

nulle, s’écrit :

, 1"26 UF +00 +00 +o0 1’1(71
S(e¥,0) = Fr b ¥ me [ dn [ dtz/ dT AN (1 — 1) (C.32)
mi2rion
X [(BQ%(X,T —t) — B2 (%, T~ tz)) (Bﬁgi(x’ T—t) - B (X, T~ tz))].
Il s’agit d’une convolution qui, une fois la somme sur les indices Keldysh développée,

devient :

S(,x30) = 5o [(zxm — A (Q) + Ass(-0) = A (0) — A_1(0))

( r101

A%(Q)) (B +(x,0)B; (¥, —Q))}, (C.33)
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ot les indices rq et 0; des facteurs A et B ont été omis afin d’alléger les notations. Les

valeurs des différents produits By, (x, Q) B, (x/, —Q2) sont :

B (v 0B (¢, —0) = 0(0)[Qh (e M1 g (@)en ], sy
B (x, Q)Bis(¥,—Q) = Q(Q)e # D, (C.35)
B (x,Q)Bs—(x,—Q) = ©(Q)[2Q0(Q)cos (= (|x] = |¥']))
b Qo (e D ot (e s (D), (C.36)
B (v 0B, (v, -0) = 0(0)[Q (e %4 g gy (e B,
(C.37)
ou:
K219+ (Q)P + |9 (©)Psgn(x)sgn(x')
Qxx’( ) - 4012:(1+Kc+)2 s (C38)
Sy L K@ (0) — (9 (0))sgn(x)sgn(x')
Qxx/(Q) - 40%‘(1+KC+)2 ’ (C39)

) - KR@)? -

xx!

(¢* (Q2))?sgn(x)sgn(x’)
103(1+ Koy )2 ‘ (C40)

Il est important de noter que les corrélations percues par les détecteurs sont mesurées
aux contacts, donc en |x| = |x’| = L/2. En utilisant les relations entre les facteurs A",

la formule des corrélations de courant a fréquence finie devient :

2¢202 2e20% L
S(x,30) = T Q@) A () + S FO(Re [(Qh(0) + Qu(@)e ™)
< (A0 = A (@) + A (@) - A1-(0)) . (C4)
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Finalement, en remplacant A,,,,, Q% ,(Q) et Q_,(Q) par leurs expressions respectives,

les corrélations de courant a fréquence finie s’écrivent :

32122 +oo cos(wopT
S(x,x;Q) = WQMO) / dt = )w (C.42)
F 7T) 0 (1+ (’UFT) )T

cos (QT — (1+v)arctan (%) + 1y, (KC; (—be )”KC+> arctan aanuZ(ZF)f_(UFT)z))

1
N 24 (nLKey )~ (0p7)? \ 2 2 2\ "
anl <(ﬂ urZZJr(nEKH)gF ) + (%) >

_ 641%¢? o ~_ L oo cos(woT) (sin(Q1))
oy [Fe (Bl + Q™) [ ar™ P8

+ (_bc+)”KC+) arctan (az+(nu%ﬁ§;—(vﬂ)2))

L bg_+ —b n >
e a2+ (LK )2~ (vpT)? 2 2avpT 2 16(KC++( ) Ko
n=1 a2+ (nLKc4)? + a2+ (nLKqy)?

9 X QL +oc0 _
1o () + (e ) [ Cosleon) (L con(m)

(1 + (M)Z) 2

X

sin<(1+1/)arctan( D+ i 1( e
X

i 2
. sin ((1 + v) arctan ( + Zn 1 ( )"K. +) arctan <a2+(nLKl:j:§;,(UFT)z)) }
1 bgi —b, nKg > /
Hoo a2+ (nLK.4)? z;FT _ davpr 2 16( C++( et )" Kt
n=1 (12+ HLK 112+ HLKC+)
ol

Re (Q2(Q) + Qe (e ) = 0h(0)
3

(g [eos () (s cos (3500 P gt ()
o ()0 () ()] (01
<[ cos (S b cos (S5 - ot (S5

+sin (?—FL)Zb(l—bcos (Q%C*))sin (m;ifc*)]) (C.43)
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et

tm (Q2(0Q) + Qn (@) ) = (%) (K2ff?<c+

( ) 1+bc+cos<QLKc+))2
—bzsin2<QLK ))—cos(%)Z 1+bc s(

K o
i ) (mK )

(%3]
_Sgn(X)(S{gi(Iﬂi’c)l?Z—(Q)l [Sm( ) (- b+cos( QLK ) P (QI;IF< >)

+ cos (?—FL)Zb(l — bcos (QLviI:H)) sin (QZI;&)D (C.34)







EQUATIONS DE DYSON EN PRESENCE
D'ECRANTAGE

Dans cette annexe est développé le calcul permettant d’otenir, a partir de la fonction
de partition dans le formalisme Matsubara, les fonctions de Green bosoniques du fil

quantique, de la pointe de STM et celles mixant leurs champs respectifs.

D.1 CALCUL DES EQUATIONS DE DYSON

La fonction de partition s’écrit comme une intégrale de chemin sur les champs bo-

soniques en temps imaginaire [17d] :

Zlg.9,0] = / DD Dp.Dp; DO, Do/ 1T(L-Law) |
(D.1)

ol L est le langrangien total du systéme composé des trois termes issus des hamiltoniens
de la pointe, du fil et d’écrantage.
Le lagrangien du fil quantique a été obtenu dans le deuxiéme chapitre et s’écrit :

1 o ¢;(x,T)
La = _EZ/_OO dX( ¢i(x,T) 6;(x,7) )Gﬁ,l(x,r) ,  (D.2)
/ Gj(x,r)

ou Gy est une matrice 2 x 2 définie par

B D2 4 9,0iK;dy 10,07 — i0:0s
Gfil (x/ T) = ]. o 1 A2 v .
0,0r —i0:0x 02+ 0

181
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D. Equations de Dyson en présence d’écrantage
Le lagrangien de la pointe s’écrit [95]

1 [+ B
Letv = —5 / Ay (v, T)(GL)) My, T) 9o (3, 7)
ol VT

_ 1

ot (GI")"1(y, 1) = 59, (idr + urdy).

(D.4)

Enfin, le hamiltonien décrivant les effets d’écrantage ne portant aucune contribution
cinétique, le lagrangien correspondant est :

—+o00 —+o00
LSC T ZLOO dx /—oo dy(Pgl (y' T)GS_Cl (.X', y)@c(x, T) ’

(D.5)
avec Gg!(x,y) = 0,0, W (x,y)/(mv/27m).

L'extraction des fonctions de Green bosoniques nécessite 'introduction des champs
auxiliaires Hoyr Moy €t 1, intervenant dans le lagrangien L, défini par :

Lx = ¥ /;oodx(iy¢/(x,r)¢j(x,r)+179j(x,r)9]'(x,r))
]

+0c0
+). / dyie,, (v, T) o (v, T)
gl ST

(D.6)
Nous commengons le calcul en intégrant sur les degrés de liberté du fil en utilisant

la relation GJ?l.ll(x, T)Grir(x,T,%', ') = 6(x — x')o(t — 7'). Une fois introduite dans la
formule de la fonctionnelle génératrice, on obtient :

Zlp,¢,0] = /Dq)ngDG Alp, 0] exp{— %Z/dx/dx'
)
< (16,00 000+ Lo J1S dyee (y)GsM(x ) )
g (X)
X  Gw(xx')

10,(X) + Lo [73 Y 90 (') G5 (¥, ) e

- Z / dyiy, (y) 9o (y) —%Z / dygo (y)(GE') " (y)e /(y)} , (D7)

ou, afin d’alléger les notations, on a introduit J;. car seul le secteur de la charge est

affecté par I'écrantage. De plus, le label x (y) dénote le couple de coordonnées (x,T)
(respectivement (y, 7)) et [dx =

dt _+°°dx (respectivement [dy = [dt jood ).
0 P w 4Y
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Ainsi

Algp,0] = exp{%Z/dx/dx’
)

X

9100 = 1, ()G (x:X') 6(x) ( 0+L | ayguty <x,y>(sjc> cw<x,x'>]
¢j(x") — 119, (x") Gw (x; X")

X Gpl(xx) } (D.8)

0;(x") — (19, (x") + Lo J2dy 9o (y) G (X, ¥)ic) G (x,X')

L’étape de calcul suivante consiste a regrouper les termes lineaires en ¢,. Cela permet

de mettre en lumiere l'inverse du propagateur G%? en présence d’écrantage. Alors,
propag o P &

Zlo, $,6] / DeD$D8 Alg, ]exp{—— / dx / X' (119, (%) 76, (%)) Gy (x,X') %lelj
o (x
2L [y, ooy = X [ dy [ gu (G2 03y g y)
# X o fax [T [n (961 05x) 51y (G 053 o 1652 )
+Loc [ax fax [ e ()G5! () [ 06Xy () + G o o ()] } ,
(D.9)

ou

(GZ) " (wsy) = (G ysy)oly —y)o(r - 7))
+o0 —+o0
— i /40 dx[m dx’Gs_Cl(x,y)Gfe(x;x’)Gs_Cl(x',y').
(D.10)
Suite au développement de la matrice Gg;;, on utilise les propriétés des fonctions de
Green bosoniques dans le formalisme Matsubara : G]‘.Pe(x; x') = G;.)(P(x’ ;X) et G]‘?'e(x; x') =
G;’g(x’ ;x). De plus, en utilisant la relation :
(G (wy)G (wy) = G wy)Gy) vy
— Sy )T, (D.11)

la fonctionnelle génératrice s’écrit :
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Mg (X)

Z[p,9,6 = | DgDgDe Alp,6]B] exp{——z/dx/dx e, (%) 176,(x)) G (%, X)

Me; (X/)

]‘ / / teo / oo
+ EéjCZ/dy/dy/dxl/dxzﬁm dxlﬁm dx,
(%]

1

0 _
g, () G Gxai ), T) G (64, ') 10, 0ea) G (s, )G (3, ') = 1, ()] (GEF) 1 (3:)

0 —
x| Ga a2y )GP (s xa, ¥y, (%5) + G (2, ') G (i x2, T g (%5) = 1, (5]

avec

Blg] = exp{%z [y [ay'[(90(y) + (~Mily) = Ma(y) + 10, (1)) G (v:¥))

X

(GIN T w:y) (00 (v) + G (y;¥) (—Mi(y) = Ma(y) + 1, (¥)) )

— (=Mi(y) = May) + 114, ()G (;¥) (=M (y') = Ma(y') + 114, (¥")) } :
(D.13)

ot Mi(y) (respectivement M,(y)) contient les termes mixtes en 74, et en ¢, (respecti-
vement 77y, et ) dans I"équation (D.9).

Les fonctions de Green bosoniques dans le formalisme Matsubara s’obtiennent de
I'équation (D.12) en dérivant la fonctionnelle génératrice par rapport aux champs auxi-
liaires associés :

1 ¥z
Z 91g;(x) 0170, (X') ~
(D.14)

Une fois cette opération effectuée, on obtient les équations de Dyson des fonctions de
Green bosoniques. Par exemple :

06 1! Foo Foo Foo
G’ (x,T;x'T) = G O(x, ;2’7 +§]CZ/dT1/dT2/ dxl/ dxz/_ dyl/ dy»

X Gjee(-x/ 7,21, 1) G, (%1, 1) G100 (1, T1, Y2, T2) G, (x2,42)G; (2, i ¥, T)
(D.15)

D’autres combinaisons sont possibles et permettent, entre autres, 1'obtention des fonc-

(D.12)
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tions de Green mixtes. Ainsi,

—+o0
]U,(y,r X, ) = —5]c/dT1/ dxlﬁ dp G (v, T, y1, 1) G (21, y1) G (x1, 1; 2, T')
(D.16)

Afin de déterminer les équations de Dyson pour les fonctions de Green de la pointe,
il est nécessaire de reprendre ce calcul en intégrant, cette fois-ci, sur les degrés de liberté
de la pointe en premier. Alors, la fonction G?/ est définie par :

+o0 +00 +o0 +o00
Gy Ty, v) = Gfﬁ"(y,r;y’,r')+Z(5]'C/drl/drz /_oo dx, /_oo dxz/_oo dyl/ dy»

—0o0

X

G2 (y, T y1, 1) G (x1,1) G (x1, 105 x2, 1) G (%2, 12) G2 (2, wsy, T') -
(D.17)






FoncTiONS DE GREEN BOSONIQUES EN
FREQUENCE

Nous rappelons ici 'expression des fonctions de Green bosoniques en l’absence
d’écrantage dans le formalisme Matsubara.

Pour un fil quantique de longueur infinie et en 'absence d’écrantage, les fonctions
de Green bosoniques a température nulle sont :

1 _ o
G (x,x,w) = 2|w|I<C€ wllx=x1/vc (E.1)
00 , K. —|w||x=x'|/v
G w) = T 3 (E.2)
6 (10 = GE(n )
J— / /

La fonction de Green bosoniques de la pointe dans la situation étudiée, c’est-a-dire en
y =y =0, a température nulle est :

7T
GP%(0,0,w) = Wl (E.4)
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FoncTiONS DE GREEN BOSONIQUES EN
PRESENCE D'ECRANTAGE

FoncTiONS DE GREEN BOSONIQUES DU FIL EN PRESENCE D’'ECRAN-

TAGE

Par un processus simple d’itération, 1'équation de Dyson de la fonction de Green
bosoniques G% dans le secteur de charge affecté par les interactions s’écrit

G¥(x,;x't) = GY(x,1;x'7) +Z/dr/d / d /+Ood /+Ood /+ood
c \ X1 = 1 (%) X1 X2 sl Y2

[ee]

x G (x,7;x1,1)Gst (x1,1) G (y1, T3 y2, 1) Gg (%2, 12) G (x2, 10; X/, T')
(F.1)
ol l'on rappelle I'expression de 1’opérateur chl :
_ Wo
G N(x, ———0,9,W(x, o(y)d(x) .
ey = =2 Wny) = —s()el)
(E2)

L'invariance par translation temporelle permet d’effectuer la transformée de Fourier de
cette équation de Dyson et d’obtenir :

WZ
GY(x,x,w) = G¥(x,x,w) +22—7_P3Gfe(x, 0,w)G%?(0,0,w)GE(0,x", w) .
U—/
(E3)

Les fonctions de Green dans le formalisme Matsubara en 1’absence d’écrantage ont été
définies dans I'annexe précédente. Ainsi, en les remplagant par leur expression dans

189
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'équation (F.3) et en faisant la somme sur l'indice de spin ¢, il vient que :

2 o]
Kews, — || K

G (x,x',w) = G¥(x,x',w)+ (F.4)

2 2
2|w|(w? — wg,)
ott wi, = K.W3/(27%) est la fréquence associée a I'écrantage. Apres avoir pratiqué
une transformée de Fourier inverse, on trouve, pour le second terme qui correspond a

la partie d’écrantage :

er KC‘XHM)
w YF
Gl ) = Ky [
c,oC _ wéc)
(F5)
La fonction apparaissant dans 1'équation (F.5) peut étre intégrée :
wZ,
dw——— = —Fi(wZ,)
/ — wg C) '
1 ) _ .
+§ [EWSCZ’EI ((w—wse)Zy) +e wseZrgj ((w+ wse)Zy) ] ,
(F.6)

out Ei est la fonction d’exponentielle intégrale, et Z, = irt — K. (|x| + |x'|) /vg.

Le passage entre formalismes Matsubara et Keldysh est obtenu par un prolongement
analytique sur le temps T — if + 1 oit Tp = a/vg. Cela permet de retrouver la partie
d’écrantage du corrélateur Gt

Goo.~ *(x, 2, §) __Z 2irtr cosh (wseXr)

¢,Sc

+21In (x,) — e“SMEi (—wscxr) — e “YSNEL (wsexr) |
(F7)

ou xr = —rf —K(|x] + |x'|)/vp + iar/vp et ou l'on a soustré les termes
Gf%c+(x, x,0)/2 et GfGSCJ“(x/, x/,0)/2 afin de respecter la définition choisie pour
des fonctions de Green. Les quatre fonctions de Green Keldysh, qui correspondent aux

quatre arrangements possibles des indices 7 et ' sur les branches du contour Keldysh,
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sont les élements de la matrice 2 x 2 définie par :
00 7
GC(K) (x, x/, t) -
F>0: GU(x,x, F _
B (39( >~ GY%(x/,x, —F)
F<0: G¥(x,x —I)

cr F<0: G¥x,x,f)

(E.8)

De maniere similaire, le calcul des autres corrélateurs permet d’obtenir :

00—+, s _ sgn(x)sgn(—x")
Gl (x4, F) 8K Z

[2i7rr cosh (wsexr)

r

+ 2In(x,) — eV Ei (—wsexy) — e N Ei (wscxr)] , (F.9)

et
G?(;’;Jr(x,x’,f) = sgn(x)z 2irtr cosh (wsexr) +21In (xr)
8K. =
— e“’SCX’Ei(—wSCXr)—e_“’SCX’Ei(wSCXr)] , (F.10)
et
GOty o ) — Sensgn(=x) oo
cse (o xF) = 87K Zr: irtr cosh (wsexr)

+ 2In(x,) — e“*NVEi (—wscxr) — e “SNEi (wsexr) (F11)

F2 FonctioNs DE GREEN BOSONIQUES DE LA POINTE EN PRESENCE
D'ECRANTAGE

De 1'équation (5.18), I’équation de Dyson de la fonction de Green de la pointe, en
féquence eteny =y’ =0, s'écrit :

WZ
GY?(0,0,w) = Gg_”ﬁ”(o,o,w)+n—gcg”ﬁ”(o,o,w)Gf"(o,o,w)Giﬁ”(o,o,w),
(F12)
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ol I’on suppose que la pointe de STM est non magnétique. Finalement, I'équation pré-
cédente devient :

G*(0,0,0) = G*(0,0,w)+ — %5
0—/ V4 4 - 0-', 7 V4 |w|(w2 . wéc) .

(F.13)

La transformée de Fourier inverse conduit & une expression similaire a celle obtenue
pour les fonctions de Green bosoniques du fil quantique. Ainsi, une fois l'intégrale sur
toutes les fréquences faites, le passage du formalisme Matsubara a celui de Keldysh

mene a l'expression de la partie d’écrantage suivante :
G 7(0,0,)) = 12 2In —rf+irl ) - ewsc(; %>E1 —wee [T— i
o’,Sc 4 ~ Up ¢ Up

einf(E IUL>E1 (wsc <f— ii>> ] . (F.14)
UF

FoNcTIONS DE GREEN BOSONIQUES MIXTES

En fréquence, I'équation de Dyson des fonctions de Green bosoniques mixtes aux
positions y = x” = 0 s’écrit :

G?°

jo'

0,0,w) = G‘P"’ 0,0,w)G*(0,0,w), (F.15)

qui devient, une fois les expressions des focntions de Green bosoniques en 1’absence

d’écrantage introduites :

G(p@ 7TKC Wsc
2 w?—ws

jo'

0,0,w) = —&

(E.16)

Apres avoir intégré sur toutes les fréquences puis en partiquant un prolongement ana-

lytique, on obtient :

0 - -
Gﬁﬁ 70,0,)) = f\/ %sgn(it+T0)sin(w56(it+ro)) . (E.1y)

Suivant le méme procédé, les autres fonctions de Green mixtes s’écrivent :

. ~ i [K . i
G (0,0 = f\/isgn(it—km)sin(wSC(it+T0)), (F.18)
GL (0,05 = 0, (F.19)
Gl M(0,0)) = 0. (F.20)
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nesume :

Cette these s’inscrit dans le domaine de la physique mésoscopique. Plus particuliére-
ment, on s’est intéressé aux effets de taille finie et aux effets de I'écrantage causé par une
pointe de STM dans un fil quantique, ceci a travers les comportements du courant, du
bruit non-symétrisé et de la conductance. Ces études reposent sur, d"une part, la théorie
des liquides de Luttinger qui permet de décrire les systemes 1D d’électrons fortement
corrélés et d’autre part, le formalisme Keldysh permettant de considérer des situations
hors équilibre.

Le bruit présente un comportement non poissonien, résultant des effets de taille fi-
nie. A travers le transport photo-assisté, il est également montré que ces effets masquent
ceux des interactions coulombiennes. En considérant la proximité entre la pointe de
STM, qui sert de sonde comme d’injecteur d’électrons, et un fil quantique, des effets
d’écrantage apparaissent. Il est montré qu’ils jouent un role similaire a ceux des inter-

actions coulombiennes.

Mots-clefs : transport quantique, physique mésoscopique, liquides de Liittinger,
formalisme de Keldysh, courant, bruit quantique, corrélations croisées, conductance,
écrantage, nanotube de carbone, pointe de STM, systémes d’électrons fortement corré-

1és, interations coulombiennes.
Abstract :

This thesis takes place in the field of condensed matter. More precisely, we focus on
the finite size effects and the screening effects caused by a STM tip in a quantum wire.
For that, we use, first, the Luttinger liquid theory, which allows to describe strongly
correlated systems and secondly, the Keldysh formalism, which is necessary to treat the
out-of-equilibrium systems. For these studies, we consider, the currant, the noise and
the conductance.

The noise presents a non-poissonian behaviour, when finite size effects appear.
Through the photo-assisted transport, it is shown that those effects hide the effects of
the Coulomb interactions. Considering the proximity between the STM tip, used as a
probe or as an injector, and a quantum wire, screening effects appear. We can conclude

that they play a similar role to those of Coulomb interactions.
Keywords : transport, mesoscopic physics, Liittinger liquids, Keldysh formalism,

current, shot noise, cross-correlations, conductance, screening, carbon nanotube, STM

tip, strongly correlated electron systems, Coulomb interactions.
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