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RESUMO

Sistemas que apresentam transmissão não reciproca ou que possam ser usados em funções lógi-
cas são de grande interesse para a construção de dispositivos essenciais ao desenvolvimento da
nanotecnologia. Neste trabalho, investigamos as propriedades de transmissão em duas configu-
rações de cadeias quase unidimensionais, discretas e não lineares. Em uma delas foi explorado
o comportamento tipo diodo, e na outra, o surgimento de diferentes tipos de portas lógicas.
Ambos os sistemas foram modelados através de um conjunto de equações de Schrödinger dis-
cretas não lineares dentro de aproximação tight binding e obtidos seus respectivos espectros de
transmissão. O primeiro sistema consiste em um dímero não linear acoplado a duas cadeias
lineares no qual investigamos a influência da saturação da resposta não linear na obtenção de
transmissão não recíproca, até então ainda não estudada. Através da análise do espectro de
transmissão, pudemos mostrar que nas regiões de comportamento biestável (chamados de jane-
las de biestabilidade), a diferença entre o transporte da direita para esquerda e o transporte da
esquerda para direita é mais pronunciada a medida que se aumenta o coeficiente de saturação
da não linearidade. Estas janelas se ampliam e são deslocadas para regiões onde a amplitude
das ondas incidentes são maiores. O cálculo do fator de retificação nos permitiu mostrar ainda
que a influência da saturação se dá de maneira diferente nas janelas de biestabilidade. Enquanto
na segunda janela o comportamento é diferente em pequeno e grande comprimento de onda, na
primeira isso não ocorre. Portanto, pudemos concluir que valores intermediários da saturação
favorecem o transporte unidirecional. O segundo sistema consiste de uma estrutura tipo Y, na
qual três cadeias lineares são unidas por um sítio não linear. Esse tipo de estrutura tem sido
muito investigado em nanoestruturas de DNA. Investigamos acapacidade deste sistema realizar
operações de portas lógicas baseadas na transmissão de ondas incidentes com diferença de fase.
Usando um esquema de digitalização do sinal de saída baseadona modulação da amplitude,
mostramos que portas AND, OR, e XOR podem ser encontradas. A diferença de fase entre
as ondas incidentes é responsável pela existência das portas tipo OR enquanto que fortes não
linearidades favorecem a realização de portas lógicas na região de pequeno vetor de onda. A
análise do contraste, grandeza que mede a eficiência da portalógica, mostrou que portas lógicas
AND e OR são melhores quando os sítios regulares e o de acoplamento são distintos apenas
pela resposta não linear. Concluímos que estruturas tipo Y têm grande potencial para realização
de portas lógicas.

Palavras-chave:. Não linearidade. Saturação. Transmissão não-recíproca. Porta Lógica.



ABSTRACT

Systems which exhibit nonreciprocal transmission or that can be used as logic functions are
of great interest for the development of essential devices to nanotechnology. In this work, we
investigate the transmission properties for two kinds of coupled discrete nonlinear chains con-
figurations. In the first structure, it was explored the diode-like behavior, while in the other,
it was showed the performance of different logic gates. The two systems were described by
a set of the discrete nonlinear Schrödinger equations within a tight-binding approach. We de-
termine their respective transmission spectrum. The first system is a nonlinear dimer coupled
to linear side chains. We investigate the influence of the saturation of the nonlinear response
on the nonreciprocal transmission, which had not been well studied in the previous literature.
Through the analysis of the transmission spectrum, we unveil that, in regions of bistable be-
havior (windows), the difference between transport from right to left and transport from left
to right is greater. Moreover these windows widen and displace to regions where the incident
amplitude is larger as saturation is considered. The calculation of rectifying factor showed that,
in the second bistability window, the influence of the saturation parameter has distinct actions
over short- and long-wavelength. In the first window, the rectifying action is not compromised
by the saturation. So weak saturation can improve the efficiency of the nonreciprocal transmis-
sion. The second system is a Y-shaped structure, on which three linear chains are joined by a
nonlinear site. This kind of structure has been studied in the context of DNA-based devices.
We investigated the capability of our model system to perform logic gate operations based on
the transmission of phase-shifted incoming waves. Using a digitalization scheme of the output
signal based on amplitude modulation, we show that AND, OR and XOR logic gate can be
achieved. The phase-shifting between the incoming waves isrequired for the OR logic gate to
be realizable and strong nonlinearity favors the existenceof logic gates in the regime of short
wavevectors. The analysis of the contrast ratio shows that optimal operation of the AND and OR
logic gates takes place when the nonlinear response is the predominant physical property distin-
guishing the coupling and regular sites. We concluded that Y-shaped structures can potentialy
perform distinct logic functions.

Keywords: Nonlinearity. Saturation. Nonreciprocal transmission.Logic Gates.
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INTRODUÇÃO

Muitos fenômenos complexos e interessantes encontrados nanatureza são devidos a efeitos

não-lineares. O estudo destes sistemas tem mostrado uma vasta variedade de fenomenologias e

investigá-las constitui um desafio que motiva estudos em diversas áreas da Física, como fonô-

nica, fotônica e biofísica, permitindo que estes sistemas sejam melhor compreendidos, manipu-

lados e controlados afim de desenvolver novos materiais e tecnologias. [1].

Um sistema é dito não-linear se seu sinal de saída não for proporcional ao sinal de entrada.

Este comportamento é comum para a maioria das situações no limite de entradas suficiente-

mente grandes. Por exemplo, a oscilação de uma mola torna-senão-linear se o seu deslocamento

for grande, ou ainda, um pêndulo é linear apenas se o seu deslocamento angular for pequeno,

regime no qual seu período de oscilação não depende de sua amplitude (máximo deslocamento

angular) [2].

Matematicamente, um sistema é dito não-linear quando a combinação de suas soluções

não é uma solução, ou seja, não é válido o princípio de superposição. Isso torna o tratamento

dos mesmos altamente não trivial e tem nos computadores uma importante ferramenta para

obteção de suas soluções. Este fato limitou a abordagem de fenômenos não-lineares, os quais

ficaram, por muitas décadas, restritos ao tratamento perturbativo da solução de problemas linea-

res. No entanto, o desenvolvimento tecnológico e o surgimento de computadores mais potentes

mostraram que muitos fenômenos não-lineares não podiam serprevistos via teoria de pertur-

bação [3,4]. Desta maneira, novas abordagems foram desenvolvidas e importantes descobertas

puderam ser feitas, principalmente em relação à transmissão em sistemas não-lineares [2].

Os fenômenos de transporte são problemas fundamentais na Física e, portanto, extensiva-

mente investigados principalmente devido à sua relevânciano desenvolvimento de dispositivos

tecnológicos relacionados à computação e ao processamentode informação como os diodos,

os transistores e as portas-lógicas. Estes dispositivos são a base para o desenvolvimento de

microprocessadores. Mais recentemente, estes fenômenos têm sido explorados em estruturas

moleculares, com destaque para os componentes bio-eletrônicos [5,6]. Desta maneira, enten-
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der como a não-linearidade afeta a propagação de onda nos diferentes contextos é de extrema

importância e tem motivado muitos trabalhos.

No contexto de sistemas ópticos, a polarização induzida no meio dielétrico torna-se uma

função não-linear na presença de campos intensos [7]. Juntamente com caracteristicas disper-

sivas do meio, a não-linearidade favorece a formação dos sólitons [8], os quais tem um impor-

tante papel no desenvolvimento da comunicação totalmente óptica. Já em sistemas eletrônicos,

os efeitos não-lineares surgem pela interação dos elétronscom os fônons da rede e isso pode

levar a uma autolocalização do elétron, que dá origem aos modos localizados intrísecos (bre-

athers) [9, 10], úteis para o desenvolvimento de dispositivos lógicos e dechaveamento (swit-

ching), além de permitir entender melhor o transporte de cargas em biomoléculas. Algumas

moléculas ou compostos orgânicos tem sido identificados comforte resposta não-linear [11].

O desenvolvimento de tecnologias digitais usadas em computadores e outros dispositivos

eletrônicos para transmissão, processamento e armazenamento de informações requerem cada

vez mais componentes menores e com maior velocidade de processamento e memória. No en-

tanto, os dispositivos de semicondutores tradicionais (geralmente baseados em silício) possuem

barreiras físicas que limitam esse aumento de performace e redução do tamanho. Por isso há

um considerável interesse no desenvolvimento de novos materiais que possam vir a substituir

estes semicondutores na fabricação de dispositivos nanotecnológicos. Junções de nanotubos

de carbonos tem mostrado importantes propriedades para avanços nessa área, com capacidade

de retificação, comportamento de comutação e uso como componente lógico [12–14]. Outra

possibilidade que também tem se mostrado bastante viável neste contexto é o uso de biomo-

léculas como por exemplo oligopeptídeos, proteínas, RNA e DNA citeendres2004colloquium,

waleed2010electrical, church2012next, oliveira2014electronic, albuquerque2014dna.

A principal vantagem do uso de biomoléculas, com destaque para o DNA, é a necessidade

de baixa corrente e potência de operação, fabricação mais simples e barata, versatilidade no seu

uso e flexibilidade mecânica, o que permite a esses dispositivos serem incorporados em estrutu-

ras flexíveis. Sua principal desvantagem é seu pequeno tempode vida devido a degradação e o

fato de serem muito reativas com água e outras substâncias [15]. DNA é um exemplo de sistema

no qual os efeitos não-lineares são essenciais e tem motivado estudos fundamentais de dinâmica

não-linear, de modo que se busca desenvolver diversas abordagens que modelem aspectos de

sua dinâmica e possam ser exploradas no desenvolvimento de dispositivos biomoleculares [16].

É importante destacar que o uso de biomateriais é interessante não apenas por uma ques-

tão de substituição dos eletrônicos convencionais, mas também pela possibilidade de uma ação

complementar entre os mesmos. Este fato abre caminho para aplicações mais diversificadas que

não apenas a miniaturização dos circuitos eletrônicos. A conexão dos eletrônicos tradicionais

com tecidos biológicos permite a criação de chips neurais, implantes, próteses, dispositivos

capazes de aumentar ou estender as capacidades do corpo humano, entre outras possibilida-

Instituto de Física - UFAL
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des [15,17].

Nesse cenário de computação e processamento de informação em nanoescala, diodos e por-

tas lógicas são dispositivos essenciais na construção de circuitos integrados, por isso é grande

o interesse em investigar as possibilidades de obtenção destes componentes dentro deste novo

contexto de desenvolvimento nanotecnológico. Um pouco mais sobre eles será tratado nas ses-

sões a seguir.

Transporte não-recíproco

Dispositivos retificadores e comutadores são componentes fundamentais usados para con-

trolar fluxo de energia, massa e informação em inúmeras aplicações. A invenção de dispositivos

que controlam a condução elétrica, como os diodos e os transistores, marcou o surgimento da

eletrônica moderna. Motivados pela capacidade de retificação dos diodos elétricos, muitas con-

tribuições têm se dedicado a investigar a possibilidade de assimetria no transporte de outras

formas de energia, como térmica [18–20], óptica [21–23] e acústica [24–27].

É sabido que estruturas lineares que preservam a simetria dereversão do tempo não são

capazes de quebrar a reciprocidade na reflexão e transmissão. Portanto, a transmissão ocorre

igualmente em ambas as direções [28,29]. Existem diversas maneiras de conseguir transporte

unidirecional, como por exemplo usando materiais magneto-ópticos, estruturas ópticas variáveis

no tempo, ou ainda em meios discretos com a introdução de não-linearidade e defeitos [23]. Na

óptica, por exemplo, este efeito tem sido alcançado pelo efeito Faraday, onde um campo mag-

nético externo é usado para quebrar a simetria espaço-tempo. No entanto, este procedimento

requer dispositivos grandes, o que vai na contra mão da necessidade de miniaturização dos

chips. Para encontrar não-reciprocidade sem depender da efeitos magneto-ópticos é necessa-

rio ter efeitos não-lineares e quebra de simetria. [30,31]. Sendo assim, uma opção que tem se

mostrado vantajosa é o uso de estruturas não-lineares assimétricas.

Recentemente, uma pronunciada diferença entre a transmissão da direita para esquerda

e da esquerda para direita foi obtida em sistema de camadas assimétricas não-lineares [32],

bem como para um sistema discreto não-linear com assimetriageométrica da cadeia [28]. A

influência de assimetria também tem sido investigada sobre as propriedades de condução de

nanofitas de grafeno para viabilização do seu uso como dispositivos retificadores [33].

Portas Lógicas

Além dos dispositivos de retificação, os dispositivos de controle lógico, como as portas

lógicas são importantes para o desenvolvimento de nanocircuitos.

Instituto de Física - UFAL
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Portas lógicas são dispositivos que podem realizar operações lógicas pela transformação

de um ou mais sinais de entrada em uma saída única e definida. Constituem componentes

fundamentais dos sistemas digitais e baseiam-se no principio de lógica Booleana, ou seja, os

sinais de entrada e saída possuem valores lógicos “0” ou “1” [34].

A combinação de dois sinais de entradas (podem ser 1 ou 0) resultam em respostas que

caracterizam os três tipos básicos de porta lógica, são elasNOT, AND e OR, sendo as demais

(XOR, XNOR, INH, NOR etc) obtidas pela compinação dessas três.

Por sua importância no processamento de informação, comunicação e computação, o estudo

de portas lógicas tem recebido muita atenção principalmente no que se reporta ao descobrimento

de novas estruturas para realização das mesmas. Com destaque para o interesse em dispositivos

totalmente ópticos e moleculares.

Dispositivos totalmente ópticos apresentam-se mais rápidos, compactos, com maior capaci-

dade de fluxo de informação e menor potência de consumo quandocomparados aos dispositivos

eletrônicos. Por isso, alguns esquemas de portas lógicas têm sido reportados usando efeitos não-

lineares em fibras acopladas [35–38] e em cristais fotônicos [39–41]. Portas lógicas em cristais

fotônicos são apontadas com grande potencial para serem utilizadas como componentes chave

em circuitos integrados no futuro por sua simplicidade de construção, tamanho ultracompacto,

e ausência de controle externo do campo [39]. Recentemente, estruturas modeladas em forma

de Y tem sido investigadas para obtenção de portas tipo XOR e tipo AND, respectivamente

em [40,42].

Por outro lado, o avanço da computação molecular e miniaturização dos componentes ele-

trônicos também estimulam o desenvolvimento de funções lógicas em moléculas, com destaque

para aquelas em DNA [43–45]. A integração de portas lógicas em estruturas mais comple-

xas oferece diversas possibilidades de controlar operações para aplicação em biosensores. Por

exemplo, combinação de portas lógicas baseadas em DNA podemser usadas para detectar e res-

ponder apenas perfis específicos de miRNA, sinalizando assimdiferentes tipos de cancer [46].

Estudos de junções de DNA na forma de Y (Y-DNA) tem se mostradoessencial na construção

de funções lógicas [47, 48], sendo investigadas como meio de concatenar portas lógicas para

operar em bio-computação [49]. Combinadas com FRET (Forter resonance energy transfer) é

possível implementar funções INHIBIT e OR [50].

Junções em forma de Y em nanotubos de carbono também têm se mostrado como opções

para um novo tipo de dispositivo lógico [51]. Junto com suas propriedades condutoras, estas

junções têm mostrado comportamento único de comutação que favorece seu uso como substi-

tuto dos dispositivos convencionais. Uma modulação abrupta da corrente do estado ON para

OFF tem sido observada nestas estruturas favorecendo a realização de portas AND [14].

Pelo que foi apresentado acima, é possível notar que o estudode transporte em sistemas óp-

ticos, em moléculas de DNA e em nanotubos de carbono estimulam uma série de trabalhos que

Instituto de Física - UFAL
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investigam as possibilidades de aplicações em nanodispositivos com destaque para as proprie-

dades de transporte não-recíproco e desenvolvimento de funções lógicas. Portanto, pesquisas

visando projetar novas estrutruras que possam contribuir neste contexto são grande interesse.

Uma forma de modelar esses sistemas é através de cadeias discretas quase unidimensionais. A

investigação das propriedades de transporte não-linear atraves destas cadeias fornece relevantes

informações para aplicações no desenvolvimento destes dispositivos.

Como já foi dito, os efeitos da não-linearidade são responsáveis por importantes caracte-

rísticas na transmissão de um sistema. No entanto estes efeitos não aumentam infinitamente.

Existe um limite acima do qual o sistema retoma um comportamento linear. Isso acontece por-

que a contribuição dos termos de mais alta-ordem da susceptibilidade decresce, de modo que

há a saturação dos efeitos não-lineares. Essa saturação pode resultar em efeitos não triviais so-

bre as propriedades de transporte [52–55]. Seu impacto no transporte não-reciproco de cadeias

não-lineares e assimétricas ainda não está bem estabelecido na literatura especializada.

Desta maneira, interessados em investigar as propriedadesnão-lineares de transporte em

sistemas quasi unidimensionais discretos na forma de cadeias semi-infinitas, vamos modelar

nosso sistema usando um conjuto de equações de Schrödinger discretas e não-lineares dentro

de uma aproximação tight-binding. Nesta tese, iremos abordar duas das questões centrais dis-

cutidas neste capítulo. Inicialmente, iremos estudar a influência da saturação da não-linearidade

no transporte não-recíproco em um dímero assimétrico, explorando a sua capacidade de aplica-

ção como dispositivos tipo diodo. Usando a mesma metodologia, analisaremos ainda as possi-

bilidades de junções não-lineares de cadeias discretas efetuarem operações lógicas a partir da

transmissão de ondas com diferença de fase.

Este trabalho está organizado da seguinte maneira: no capítulo 2 será feita uma revisão do

estado da arte desta linha de pesquisa, discutindo os principais trabalhos que nos motivaram.

Além desta revisão, ofereceremos uma abordagem mais detalhadas sobre o funcionamento dos

diodos e porta lógicas num cerário geral. No capítulo 3 será feita uma revisão da metodologia

necessária para o desenvolvimento de nossos modelos. No capítulo 4 investigaremos a influên-

cia da saturação da não-linearidade no comportamento tipo diodo de um dímero assimétrico,

mostrando que fraca saturação favorece o efeito diodo, tendo o sistema elevada transmissão e

ainda, mostrando que o papel da saturação é diferente para pequenos e grandes comprimento

de onda . No capítulo 5, exploraremos a capacidade de uma junção na forma de Y de realizar

operações lógicas baseadas na transmissão de ondas harmônicas com diferença de fase. Mos-

tramos que esta configuração permite a formação de portas do AND, XOR e OR. Esta última so

é possível devido a existência da diferença de fase. Enquanto que a presença de não linearidade

favorece a realização de portas no regime de pequenos vetores de onda. Foi demostrado também

que a eficiência das portas AND e OR são maiores quando a não linearidade é o efeito físico

predominante no sistema. Por fim, no capítulo seguinte, apresentaremos nossas conclusões e

pespectivas.
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DIODOS E PORTAS LÓGICAS

A habilidade para controlar dinamicamente a transmissão deenergia permite o desenvol-

vimento de novos materiais e dispositivos, como os diodos e as portas lógicas, os quais são

fundamentais em circuitos de computação, informação, comunicação e sistemas biológicos,

imprescindíveis no contexto da vida atual. Devido à crescente necessidade de desenvolvimento

nanotecnológico que acompanhe as demandas atuais de armazenamento, velocidade e processa-

mento, muita atenção vem sendo dada às pesquisas de novos designs e abordagens teóricas que

possam predizer o comportamento de tais dispositivos em novos contextos (além do eletrônico,

já tão conhecido) como brevemente apresentado na introdução.

Sendo assim, neste capítulo serão investigados os mecanismos necessários para compreen-

são do funcionamento dos diodos e portas lógicas tanto no cenário eletrônico quanto na extensão

do conceito para aplicação em fotônica, fonônica e sistemasbiomoleculares. Inicialmente, na

primeira seção, será abordado o que é transporte assimétrico e como ele pode ser obtido para

realização de diodos elétrico, óptico, térmico e acústico,mostrando alguns dos principais traba-

lhos propostos até aqui. Na seção seguinte, será discutido oconceito de funções lógicas e sua

aplicação, principalmente na construção de circuitos moleculares.

2.1 Transporte não recíproco: Diodos

Em meios unidimensionais, lineares e com simetria de reversão do tempo, a propagação

de onda é recíproca [29]. Isso significa que o coeficiente de reflexão (transmissão) éo mesmo

quando a onda incidente muda de sentido. Embora esse comportamento esteja presente em uma

grande quantidade de sistemas, há um crescente interesse pela investigação do transporte não

recíproco, isto é, em meios onde os coeficientes de transmissão e reflexão mudam de acordo

com o sentido de propagação da onda incidente. Esse interesse se dá, principalmente, porque

transporte assimétrico (não recíproco) é o princípio básico do funcionamento dos diodos, dis-
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Figura 2.1: (a) Símbolo e esquema de um diodo real. (b) Esquema de diodo em polarização
inversa. Não há passagem de corrente elétrica. (c) Esquema de diodo em polarização direta. Há
passagem de corrente.

+-
+ -

(a)

(b) (c)

Fonte: Imagem adaptada da referência [57]

positivos com habilidade para controlar o fluxo de energia que são a base para desenvolvimento

de transistores e portas lógicas, essenciais em circuitos integrados.

Para criar dispositivos que permitam esse tipo de transmissão é necessário quebrar a reci-

procidade do sistema. De acordo com Maznev et al [27], essa quebra se dá quando é violada a

simetria de reversão do tempo ou a linearidade do sistema. Emoutras palavras, para se obter

o efeito diodo é preciso que ocorra quebra de simetria de paridade (P) ou reversão do tempo

(T) ou de ambos (PT) [56]. É importante destacar que quebrar simetria de reversão temporal

é muito mais difícil do que quebrar simetria de paridade, deste modo, muitos trabalhos tem

explorado a combinação de não linearidade e estruturas assimétricas como melhor forma de se

obter transporte assimétrico.

O primeiro diodo foi proposto no campo da eletrônica, com o desenvolvimento de dispo-

sitivos que controlam o fluxo de corrente elétrica a partir dajunção de dois semicondutores

diferentemente dopados. O sucesso deste dispositivo foi tão importante para o desenvolvimento

da área que atualmente busca-se obter dispositivos análogos usando luz, calor e ondas sonoras,

todos com grande potencial de aplicação na produção de nanotecnologias.

Uma vez que o grande desafio é saber como quebrar a simetria do sistema para obter trans-

missão assimétrica e que obedeça as necessidades de tamanho, custo e praticidade do dispositivo

proposto, muitos trabalhos tem investigado e testado diferentes designs. A seguir será apresen-

tado o principio de funcionamento do diodo eletrônico e em seguida, serão mostradas algumas

das principais abordagens para se obter diodos ópticos, térmicos e acústicos disponíveis até o

momento.
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Figura 2.2: Esquema de funcionamento do diodo semicondutor. (a) Semicondutores dopa-
dos tipo P (excesso de portadores de carga positiva) e tipo N (excesso de portadores de carga
negativa). (b) Junção dos semicondutores dopados. Alguns portadores de carga localizados
próximos a ambos os lados da junção se combinam gerando um campo elétrico que impede que
o mesmo ocorra com os outros portadores formando a chamada região de depleção. (c) Quando
a junção é colocada em polarização direta, a região de depleção reduz, permitindo que os por-
tadores de carga dos semicondutores tenham energia suficiente para atravessá-la e portanto há
passagem de corrente elétrica através do diodo. (d) Quando ajunção é colocada em polarização
inversa, a região de depleção aumenta e não é possível o transporte de carga através da junção.
Logo, não passa corrente pelo diodo.
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Fonte: Autor, 2015

2.1.1 Diodo elétrico

Como já foi mencionado, os diodos são dispositivos essenciais em circuitos digitais. Baseiam-

se na dependência do coeficiente de transmissão com a direçãode propagação da onda, ou seja,

tais dispositivos comportam-se como condutores em uma direção, mas não o são (ou são menos

condutores) na direção oposta, de modo que a passagem de corrente se dá, preferencialmente,

em uma única direção.

O tipo de diodo mais conhecido é o que controla fluxo de corrente elétrica, os chamados di-

odos semicondutores. Estes comportam-se como condutores ou isolantes elétricos dependendo

da forma como a tensão é aplicada em seus terminais (veja figura 2.1). Entre as muitas aplica-

ções destes dispositivos, eles podem ser usados para transformar corrente alternada em corrente

contínua, bem como amplificador, chaveador de corrente e operação de funções lógicas.

O diodo semicondutor é formado pela junção de dois semicondutores (geralmente Ge ou

Si), um dopado positivamente (tipo P), isto é, possuindo excesso de buracos, é o ânodo e outro

dopado negativamente (tipo N), ou seja, possuindo excesso de elétrons, é o cátodo (veja fi-

gura2.2(a)). Na região onde os semicondutores se encontram ocorre uma combinação entre os
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Figura 2.3: Curva característica do comportamento do diodoem polarização direta e inversa.

Fonte: Imagem extraída da referência [57]

portadores de carga positiva, buracos, e os portadores de cargas negativas, elétrons, de maneira

que não haverá portadores de carga livres nesta região, chamada de região de depleção, como

mostrado na figura2.2(b). Portanto, imediatamente após a junção um campo elétrico é formado

nesta região, impedindo que transporte de portadores através da junção não polarizada continue.

Quando o diodo é submetido a uma polarização direta, isto é, quando o lado P é submetido a

um potencial positivo relativo ao lado N do diodo, ocorre umaredução da região de depleção,

pois o polo positivo da fonte repele os portadores de cargas positivos do lado P e o polo nega-

tivo repele os elétrons do lado N. Deste modo os elétrons e lacunas tem energia suficiente para

atravessar a barreira e assim a corrente elétrica pode fluir através do diodo (figura2.2(c)).

Porém quando o diodo é submetido a uma polarização inversa, isto é, o lado N fica sub-

metido a um potencial positivo relativo ao lado P, então os polos atraem os portadores livres de

cada lado da junção, aumentando a região de depleção e dificultando o fluxo através da junção

(figura2.2(d)). Como resultado, a corrente que passa pelo diodo é nula (ou praticamente nula).

A figura 2.3 mostra a curva características do comportamento do diodo empolarização

direta e inversa. Note que o bloqueio da corrente elétrica nodiodo em polarização inversa

pode não ser total, resultando na chamada corrente de fuga. Isso ocorre quando não se trata de

um diodo ideal. Além disso, quando operando em tensão inversa, o diodo possui uma tensão

máxima acima da qual ele permite passagem de corrente.

Influenciado pelo impacto do diodo elétrico na industria eletrônica, grande atenção tem sido

dada às pesquisas de retificação de outros processos de transporte, explorando a capacidade de

manipular fótons e fônons, similarmente ao que é feito com elétrons.
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2.1.2 Diodo Óptico

O desenvolvimento de materiais e dispositivos que controlam fótons possibilitou uma re-

volução nas redes de comunicação e processamento de informação por meio do uso de fibras

ópticas, micro-ondas e comunicação sem fio, entre outros.

Um dispositivo óptico capaz de transmissão unidirecional,análogo ao diodo eletrônico,

tem grande aplicação em processamento de informação e comunicação ópticas. Existe uma

variedade de maneiras de se obter efeito diodo em sistemas ópticos. Geralmente é obtido pela

quebra de simetria de reversão temporal usando campo magnético em meios lineares [58–60] ou

explorando interações não lineares [21,61–63]. O objetivo deste trabalho será conhecer melhor

as abordagens baseadas em estruturas não lineares assimétricas.

Cristais fotônicos (PhC1) são estruturas formadas pela superposição de finas camadasde

materiais dielétricos as quais, posicionadas de maneira periódica, apresentam um espectro de

transmissão semelhante ao de um cristal atômico, com faixasde frequências transmissíveis e

outras onde não existem modos propagantes (os chamados band-gaps fotônicos-PBG2) [64].

Isso faz com que o PhC apresente propriedades de condução da luz análogas às dos semicon-

dutores no transporte de elétrons e, portanto, demonstra grande potencial para aplicação como

base para dispositivos fotônicos integrados [65].

Substituindo elétrons relativamente lentos por fótons como carregadores de informação,

a velocidade e a largura de banda de sistemas de comunicação avançados podem ser drama-

ticamente aumentados, o que vem promovendo uma revolução naindustria de telecomunica-

ção [66].

A combinação de PhC assimétricos e não linearidade demonstra alta capacidade de trans-

missão unidirecional e, portanto, constituem um bom sistema para construção de diodos ópticos

com pequeno tamanho e alta eficiência. Um outro ponto que também torna estas estruturas inte-

ressantes para desenvolvimento de dispositivos é por seremde simples modelagem e fabricação.

Deste modo, diversos trabalhos têm investigado diferentesmodelos de estruturas assimétricas

em cristais fotônicos assimétricos que possam ser usadas para obter comportamento tipo diodo,

por exemplo, baseados em mudança gradual dos índices de refração, ou defeitos localizados

assimetricamente no PhC, ou estruturas de quase-cristais,entre outras maneiras [63,66–68].

Deste modo, a ação tipo diodo baseada em multicamadas fotônicas não lineares depende de

duas condições: forte não linearidade para garantir estados de alta transmissividade, os quais

são mais sensíveis à variação de parâmetros, e assimetria espacial que garante que os modos

ressonantes sejam mais fortemente acoplados para um lado doque para outro. Isso causa uma

mudança no índice de refração dependente da direção devido anão linearidade de Kerr [63].

1Sigla derivada do inglês Photonic Crystal
2Sigla referente ao termo em inglês Photonic Band Gap
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A primeira proposta para diodo totalmente óptico baseado emPhC foi sugerida por Scolora

et al. [61,62]. Os autores investigaram a propagação de onda em uma estrutura constituída por

camadas alternadas de materiais lineares e não lineares. A assimetria foi obtida pela variação

gradativa do índice de refração do meio linear. Eles mostraram que a propagação não reciproca

acontece devido à redução do band gap fotônico dependendo danão linearidade e da direção de

propagação da luz.

Uma proposta alternativa, baseada em um cristal fotônico 1D, considerava um dispositivo

tipo diodo o qual exibe propriedades não recíprocas em relação à direção da onda incidente.

A assimetria na transmissão é devido à geração de segundo harmônico na parte esquerda da

estrutura que possui não linearidade associada à reflexão deBragg do harmônico fundamental

da parte direita da estrutura [21]

2.1.3 Diodo Térmico

Assim como a condução de eletricidade, a condução de calor também é muito importante

nos sistemas naturais e por isso muitos estudos também vem sendo realizados a fim de se do-

minar o transporte deste tipo de energia. Energia térmica é tipicamente uma forma de energia

derivada das vibrações da rede, isto é, fônons, e usualmenteconsiderada energia desperdiçada

e prejudicial ao processamento de informação. Os fônons sãoresponsáveis por várias proprie-

dades dos materiais sólidos, como calor específico, condução térmica, condutividade elétrica e

propagação do som. Embora manipular fônons seja bem mais difícil do que manipular elétrons,

acredita-se que é possível fazê-lo, pois os sistemas naturais fazem isso em diversas situações.

Portanto, tem-se investigado a possibilidade de usar fônons para carregar e processar informa-

ção por meio do transporte controlado de energia térmica e para isso dispositivos fonônicos que

possam se comportar como diodos, transistores e portas lógicas térmicos tem sido propostos.

A partir da possibilidade de construção destes componentesbásicos de dispositivos térmicos

funcionais é possível que o calor possa ser usado para processar informações. Desta maneira,

além da eletrônica e da fotônica, a fonônica tem tido um recente avanço científico [69].

Retificadores térmicos são importantes em problemas de gerenciamento térmico. Uma apli-

cação bem prática destes dispositivos é para economia de energia. Por exemplo, em lugares que

são muito quentes durante o dia e muito frios durante a noite,as paredes e janelas poderiam ser

feitas de materiais com propriedade de retificação térmica,veja a figura2.4que ilustra a idéia de

funcionamento do diodo térmico. Assim, durante o dia, quando geralmente a temperatura fora

das construções é maior do que dentro, o fluxo de calor (de forapara dentro) seria impedido,

permanecendo a temperatura do interior mais amena. Durantea noite, quando a temperatura

externa estaria menor do que a interna, o fluxo (de dentro parafora) seria possível, mantendo

a temperatura interna confortável sem a necessidade do uso de ar-condicionado. Além dessa,

outras aplicações mais ambiciosas também são desejadas como a construção de computadores
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Figura 2.4: Esquema que ilustra a ideia de funcionamento do diodo térmico. Quando a ex-
tremidade esquerda está em uma temperatura mais alta quandocomparada com a extremidade
direita, a estrutura permite a propagação de calor (representação superior). Quando ocorre o
contrário, o lado direito está mais quente que o lado esquerdo, a transmissão não acontece.

Diodo Térmico

Fonte: Li, 2012 [19]

e processadores térmicos, entre outras.

Para que energia seja transportada com eficiência através deum sistema é necessário que

ela excite as vibrações da rede (fônons) na sua frequência natural. Portanto, o calor pode ser

propagado entre dois materiais se suas frequências ressonantes casarem. Se isso não acontecer, a

transferência torna-se mais difícil. Portanto, a maneira mais intuitiva (porém não simples de ser

realizada na prática) para se propor a quebra de simetria para realização do diodo térmico é usar

dois materiais com espectros de potência que dependam distintamente da temperatura [19]. De

modo que para um gradiente de temperatura positivo os espectros se sobreponham e, portanto,

o sistema é favorável à troca de energia. Por outro lado, paraum gradiente de temperatura

negativo o mesmo não acontece e, logo, a transferência de calor é suprimida, veja figura2.5.

Os primeiros estudos sobre efeito de fluxo unidirecional de calor são relativamente antigos

(1930). No entanto eles não levaram em conta as propriedade fundamentais da dinâmica não

linear e nem possuíam aparato computacional que permitissem grandes avanços. Somente mais

recentemente (2002), Terraneo e colaboradores observaramo que acontece quando um material

não linear com frequência ressonante que depende fortemente da temperatura é colocado entre

dois meios quase lineares, cujas frequências dificilmente variam com a temperatura. Eles en-

contraram que as frequências dos materiais igualam umas comas outras quando uma queda de

temperatura (ideia semelhante a queda de voltagem em circuitos eletrônicos) é introduzida em

uma direção, e não se igualam quando a queda se dá na outra direção [70].

Controlar calor por meio da redes não lineares abriu as portas para o desenvolvimento de

retificadores térmicos. A partir daí, uma série de trabalhosforam propostos explorando o “não
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Figura 2.5: Conceito de um diodo térmico. (a) Esquema de um diodo térmico composto por
dois materiais não lineares fracamente acoplados por molaslineares. O segmento da esquerda é
uma cadeia de partículas com potencial on-site grande, indicado pela onda grande, enquanto que
o da direita é uma cadeia de potencial on-site suficientemente menor. (b) Quando a temperatura
do lado esquerdoTE for menor do que a temperatura no lado direitoTD do diodo, ou seja,
TE < TD, as partículas do lado esquerdo só se movimentam para altas frequências. Isso ocorre
porque as partículas não tem energia suficiente para superara barreira de potencial desta rede.
Logo, os espectros de potência das cadeias não se sobrepõem eportanto não há fluxo de calor
pelo diodo. (c) QuandoTE > TD as partículas do lado esquerdo possuem energia suficiente
para mover-se livremente entre os vizinhos. Neste caso o seuespectro pode se estender para
frequências menores e deste modo há a sobreposição dos espectros e fluxo de calor pelo diodo.
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Fonte: Li, 2012 [19]

casamento’ dos espectros de potência de junções (estruturas constituídas por dois seguimentos)

para obter fluxo de calor assimétrico [71, 72]. A primeira comprovação experimental de um

diodo térmico foi proposta por Chang e colaboradores em 2006[18]. Eles usaram nanotubos de

carbono e nanotubos de nitreto de bário e uma assimetria na distribuição da massa ao longo da

estrutura. O trabalho mostrou que o luxo de calor cresce na direção do decrescimento da massa.

Esse resultado também é explicado pela diferença na sobreposição dos respectivos espectros de

potência [73].

Entretanto, já se sabe que retificação térmica não é obtida apenas a partir de assimetrias

devido à combinação de materiais diferentes. Recentemente, diodos térmicos tem sido previtos

usando nanoestruturas geometricamente assimétricas suficientemente estreitas. Neste caso, o

confinamento lateral de fônons pode ser responsável por mecanismos que conduzem à retifi-

cação térmica nesses sistemas (para mais detalhes consultea referencia [20]). Na figura2.6

são mostradas algumas figuras que são exploradas para a realização de efeito diodo a partir de

estruturas geometricamente assimétricas.
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Figura 2.6: Esquemas de nanoestruturas assimétricas com potencial para aplicação em disposi-
tivos de retificação térmica.

Fonte: Wang, 2014 [20]

O planejamento e a realização experimental do diodo térmicoapresenta um passo impor-

tante no desafio do desenvolvimento tecnológico da fonônica. A partir dele, será possível proje-

tar transistores térmico e portas lógicas, embora a condição de existência de um transistor seja

mais difícil do que obter retificação térmica.

É importante enfatizar que quebra de simetria usando junçãoassimétrica (como junção de

dois materiais distintos) ou explorando a resposta não linear do meio também são importantes

mecanismos de controle de calor dinamicamente, útil na realização, por exemplo, de motores

térmicos (para mais detalhes veja [19]).

2.1.4 Diodo Acústico

Som e calor podem ser descritos por vibrações mecânicas transmitidas através de uma rede

atômica. Uma diferença fundamental entre elas, entretanto, é que as ondas sonoras oscilam

em baixa frequência e propagam sobre largas distâncias, enquanto que a maioria das vibrações

de calor oscilam em altas frequências e viajam pequenas distancias. Devido a essas diferen-

ças de características, estratégias diferentes são usadaspara o controlar a propagação dessas

ondas [74].

O desenvolvimento de diodos acústicos é importante para aplicações em barreiras sônicas

unidirecionais, controle de ruídos, sensores ou ainda paraaplicações médicas como por exemplo

a destruição controlada de pedras nos rins por meio de técnicas de ultrassom e diagnóstico

médico.
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Figura 2.7: Diodos Acústicos. (a) Diodo construído a partirdo acoplamento entre um meio não
linear e um filtro de cristal fonônico linear. (b) Diodo obtido a partir de uma rede granular não
linear com defeito servindo como modo de conversão da frequência e rede servindo como filtro.
(c) Diodo linear baseado em difração assimétrica.

Fonte: Maldovan, 2013 [74].

O primeiro modelo de diodo acústico [75] foi proposto a partir da propagação longitudinal

de uma onda sonora em um sistema 1D formado pelo acoplamento entre um cristal fonônico

(CF), constituído de dois meios lineares, e um meio com fortenão linearidade acústica (NL),

semelhante ao mostrado na figura2.7(a). A vantagem deste sistema é que ele é simples o

suficiente para ser possível solução exata e complexo o suficiente para permitir o efeito diodo.

Além disso, pode ser estendido a outros sistemas e ser bastante eficiente na prática.

O fenômeno de retificação é obtido da seguinte maneira: a frequência da onda sonora inci-

dente (ω) localiza-se dentro de uma banda proibida do CF. Portanto, aonda não propaga quando

é incidida pelo lado do CF (sentido oposto, indicado pelo esquema inferior da figura2.7(a)). Po-

rém, quando a onda é inserida pelo lado do meio não linear, ao atravessar esse meio ondas em

outras frequências são criadas e a onda incidente torna-se uma combinação dos modos funda-

mental e segundo harmônico. Ao atingir a estrutura linear, amesma funcionará como um filtro

permitindo apenas a passagem de onda com o dobro da frequência inicial (sentido direto, indi-

cado pelo esquema superior da figura2.7(a)). Deste modo o meio não linear é responsável pela

conversão da frequência e o cristal fonônico age como um filtro de frequências.

A realização prática de um retificador acústico foi obtida em[24] usando água e vidro para

construção do cristal fonônico e suspensão de microbolhas de um agente de contraste de ultra-

som (UCA3) como meio não linear. As bolhas podem expandir ou contrair com a excitação

acústica criando a resposta não linear requerida para geração do segundo harmônico [56].

Outros modelos de retificadores acústicos que também usam a combinação de não linea-

3Sigla do inglês Ultrasound Contrast Agent
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Figura 2.8: Ilustração de uma aplicação para retificador acústico. Barreira sônica, onde o som
se propagar em uma direção mas não se propaga na direção oposta.

Fonte: Maznev, 2013 [27].

ridade e assimetria para obter transmissão assimétrica foram ainda propostos. Um deles, por

exemplo, usa um metamaterial composto de uma membrana piezoelétrica colocado entre duas

cavidades ressoantes de Helmholtz assimétricas para gerardispositivos com forte não recipro-

cidade, extensa largura de banda e com potencial de aplicação para uso em baixas frequências e

baixos níveis de som no ar ou líquido [76]. Outro modelo é baseado em um cristal granular, isto

é, uma rede unidimensional de partículas elásticas em contato, comprimidas estaticamente e que

interagem de maneira não linear com um defeito próximo à borda, como mostra a figura2.7(b).

O meio granular homogêneo age como um filtro permitindo a passagem de baixas frequências,

enquanto que o defeito (esfera de menor diâmetro) é responsável por quebrar a periodicidade

do cristal e converter a frequência para dentro de um modo de propagação [25].

É importante mencionar que transporte unidirecional do somtambém pode ser obtido em

materiais lineares, como exemplificado na figura2.7(c). Neste caso, o sistema consiste de um

cristal fonônico em contato com uma estrutura de difração, de modo que de um lado tem-se uma

superfície externa "suave"(direção inversa) e do outra "rugosa"(direção direta). Quando uma

onda incide pelo lado da superfície suave com frequênciaω dentro do PBG não há propagação.

Por outro lado, se a onda for inserida pelo lado da estrutura de difração pode ser parcialmente

transmitida. Uma vantagem deste tipo de estrutura é que a onda sonora não muda sua frequência

ao passar pela estrutura [74].

Inspirado pelo trabalho de Liang [75], Lepri e Casati [32] propuseram um diodo acustico

baseado em uma estrutura que consiste de dois materiais diferentes onde o filtro e a não lineari-

dade são compartilhados com ambos materiais. O material nãolinear é assimétrico. O sistema

foi modelado usando a equação discreta de Schrödinger. Issopermitiu que o modelo fosse re-

solvido analiticamente. Eles mostraram que mesmo para o caso de duas camadas não lineares

(o que pode ser considerado um defeito tipo dímero na rede harmônica linear) há valores de
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frequência e intensidade da onda incidente que produz retificação.

A partir de um modelo semelhante ao proposto em [32], nós investigaremos o papel da

saturação da não linearidade na transmissão não recíproca através de uma cadeia discreta de dí-

meros assimétricos não lineares, mostrando que para forte saturação o efeito diodo é suprimido.

Porém para um valor ideal, é possível ter o alargamento de umajanela de retificação, como será

mostrado no capítulo4.

2.2 Portas Lógicas

Na seção anterior, discutimos o principio de funcionamentodos diodos e mostramos alguns

trabalhos que têm explorado a não linearidade e assimétria como ferramentas para obtê-los em

diferentes modelos de sistemas ópticos, térmicos e acústicos.

Nesta seção, abordaremos um pouco sobre o funcionamento dasportas lógicas, as quais são

blocos básicos dos circuitos lógicos, cruciais no processamento de dados que torna o mundo di-

gital possível. São mais conhecidas no contexto eletrônico, mas com o aumento da necessidade

de sistemas de comunicação e informação com maior velocidade de processamento e menor

tamanho, também tem sido investigados em outros contextos.Além de todo o interesse na área

de dispositivos totalmente óptico e térmico já discutido anteriormente, outra área que tem sido

promissora é aquela que explora a computação molecular, principalmente baseada em DNA.

A seguir faremos uma breve introdução sobre a porta lógica eletrônica. Em seguida apre-

sentaremos alguns modelos desenvolvidos em outras áreas que foram inspiradores para o de-

senvolvimento do presente trabalho.

2.2.1 Portas Lógicas Eletrônicas

Portas lógicas são circuitos eletrônicos capazes de realizar operações lógicas baseadas na

álgebra booleana, onde dois ou mais estados de entrada originam um sinal de saída. Em ele-

trônica trabalha-se usualmente com dois estados (ou níveislógicos) 0 ou 1: é o que chamamos

de eletrônica digital. O nível lógico 0 normalmente é associado à ausência de tensão (ou tensão

abaixo de um limiar de ativação) enquanto que o nível lógico 1, à presença de tensão (ou ten-

são acima do limiar de ativação). Os níveis lógicos podem serassociados a outras informações

como mostrado na tabela2.1.

Para criar essa representação de 0 e 1 em sistemas eletrônicos usa-se os transistores, que

são dispositivos que podem operar como uma chave binária cujo tempo de comutação (chavea-

mento) é de alguns nanosegundos. É a junção de vários transistores que permite a formação de

diferentes portas lógicas. As portas fundamentais são três, OR, AND e Inversora (NOT) (opera-
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Figura 2.9: (a) Esquema de funcionamento de um transistor. Ocomponente azul é um transistor
bipolar que atua como chave (liga/desliga). O coletor do transistor está sob uma tensão de 5V
e o emissor está conectado à terra (0V). Assumimos que tensão0V tem valor lógico 0 e tensão
5V tem valor lógico 1. Quando uma tensão de 0V (bit 0) é aplicada na entrada A do transistor,
este não é excitado e, portanto, não conduz. Logo a corrente não passa pelo transistor e a
tensão na saída X será próxima de 5V (bit 1), como mostra o esquema da esquerda. Porém
quando uma tensão 5V (bit 1) é aplicada na base, o transistor comuta e passa a agir como um
fio sem resistência, ligado diretamente à tensão de 0V (bit 0), como mostrado no esquema da
direita. Resumindo, quando a entrada tem valor lógico 0, a saída tem valor lógico 1 e vice-versa,
funcionando logicamente como um inversor (porta NOT), observe a tabela verdade. (b) Quando
dois transistores são ligados em série, se a entrada A ou entrada B tiver bit 0, ou seja tensão 0V,
o transistor correspondente estará aberto e portanto, o sistema não conduzirá e a tensão de saída
será 5V que corresponde a bit 1. Se ambas as entradas tiverem bit 1, os transistores conduz e
tensão na saída X corresponderá ao bit 0, como mostrado na tabela verdade. Essa configuração
corresponde a uma porta lógica do tipo NAND. (c) Quando dois transistores forem ligados em
paralelos, somente quando a tensão nas duas entradas for 0V (bit 0) é que será possível a saída
ter tensão 5V (bit 1), observe a tabela verdade. Essa configuração corresponde uma porta do
tipo NOR.

(a)

(b) (c)

Entrada A Entrada A
Saída X

Saída X

Fonte: Figura adaptada da ref. [77]

Instituto de Física - UFAL



2.2. Portas Lógicas 27

Figura 2.10: (a) Representação simplificada do circuito lógico de um sensor de presença que
acende uma lâmpada quando o ambiente está escuro e uma pessoaaproxima. (b) Tabela verdade
que resume o funcionamento do circuito.

(a)

(b)

AND

NOT

Fonte: Figura adaptada da ref [78]

ção de complementação, ou negador), que é o funcionamento dotransistor em si, como mostra

a figura2.9. A partir da combinação dessas é possível obter todas as outras portas necessárias

em circuitos mais complexos (NAND, NOR, XOR, XNOR). Veja na figura2.9 o esquema de

funcionamento do transistor e de algumas associações de transistores com a respectiva porta

que ela origina.

Para ilustrar o funcionamento de um pequeno circuito lógicovamos analisar um exemplo

simplificado do funcionamento de sensor de luz, o qual acendeuma lâmpada quando está escuro

e uma pessoa aproxima, observe a figura2.12. Neste caso temos duas informações de entrada, a

Tabela 2.1: Algumas representações de Variáveis Lógicas

Nível Lógico 0 Nível Lógico 1

Falso Verdadeiro
Desligado Ligado
Baixo Alto
Não Sim
Chave aberta Chave fechada
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presença (ausência) de pessoa, o que corresponde a função lógica bit 1 (bit 0) e presença (ausên-

cia) de luz, bit 1 (bit 0). A informação de saída é se a lâmpada acende (não acende) representada

pela função lógica 1 (0). A lâmpada só acende (bit 1) quando movimento é detectado (bit 1) e

não há luz (bit 0). Então um circuito digital que pode realizar esta função é composto por uma

porta AND e NOT, como mostra a figura2.12(a) e resumido na tabela verdade da figura2.12(b).

Como podemos observar, portas lógicas são elementos essenciais nos sistemas de processa-

mento eletrônico. Com o crescente interesse em desenvolvernovas técnicas de processamento

baseado em outros contextos, modelos que possibilitem a obtenção de portas lógicas têm sido

muito investigados. Nas próximas seções, abordaremos alguns trabalhos que têm proposto por-

tas lógicas totalmente óptica e porta lógicas baseadas em DNA.

2.2.2 Outras portas lógicas

No cenário das redes de informação totalmente ópticas, microprocessadores fotônicos, pro-

cessadores de sinal óptico e instrumentação óptica, as portas lógicas são componentes chaves

para a realização de funções de chaveamento, endereçamento, decodificação de dados, cripto-

grafia, e reconhecimento de cabeçalhos, entre outras funções. Por exemplo, portas AND são

usadas para realizar o reconhecimento de endereço, modificação de cabeçalho e verificação

da integridade de dados. Portas XOR podem executar funções de comparação de padrões de

dados, comutação de pacotes, criptografia de dados, entre outras. Porta NOT pode ser usada

para inversora ou chaveadora. Portas XNOR são usadas para realizar a detecção do limite da

funcionalidade [79].

Há diversos métodos para realizar funções lógicas totalmente óptica, como amplificador

óptico semicondutor (SOA) [80,81], efeito de interferência óptica [36,39,79] e efeito não linear

de terceira ordem [35,82–85]. Acopladores direcionais têm mostrado potencial para obtenção

de portas lógicas. Baseado em interferência de multi modo, portas XOR, XNOR, NAND e

OR têm sido obtidas para sinais do tipo binary-phase-shift-signal [36]. Efeitos não lineares

têm sido investigados em acopladores direcionais e tem sidodemonstrado que, em acopladores

assimétricos, a energia na porta de saída tende aparecer no guia de onda com forte efeito Kerr

apenas quando um guia é excitado. Quando ambos os guias são excitados, a distribuição da

energia na saída depende da diferença de fase entre os sinaisde entrada. Explorando este

comportamento, tem sido possível obter portas AND, OR e XOR controlando a não linearidade

do sistema [35]. Nesse trabalho, os autores investigaram ainda, o comportamento do contraste

em relação a diferença de fase dos pulsos incidentes, mostrando que para uma determinada

diferença de fase há um melhor valor para o contraste, indicando que a diferença de fase pode

ser relevante na obtenção de portas lógicas. Desenho de portas lógicas baseadas em acopladores

assimétrico não lineares também foi obtido para modulação de fase cruzada. Portas XOR, OR

de um novo tipo podem ser realizadas mudando a potência do laser ou a fase do pulso de
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Figura 2.11: Distribuição de campo para mostrar o comportamento das portas lógicas totalmente
ópticas obtidas através de um guia de onda em cristal fotônico. A definição dos valores lógicos
de entrada estão associados à fase do sinal BPSK e é diferentepara cada fonte. Os valores
lógicos de saída são dados pela presença ou não de sinal.

Fonte: Liu, 2013 [39]

entrada [84]

Cristais fotônicos (PhC), como já discutido na seção2.1.2possuem grande potencial para

aplicação em dispositivos fotônicos integrados pois permitem elaborar dispositivos altamente

compactos e com baixa consumo de energia e, por isso, tem recebido crescente atenção. Vários

modelos têm sido desenhados e discutidos para obtenção de portas lógicas nestas estruturas.

Efeitos não lineares também têm sido investigados. Portas AND baseadas em anéis não lineares

ressonantes foram obtidas em [86]. Em placas de cristal fotônico com grande não linearidade

e baixo índice de refração, tem sido possível realizar portas totalmente óptica do tipo AND,

NAND, OR e NOR [83].

Portas XOR, XNOR, NAND e OR são encontradas em guias de onda dePhC baseadas

em interferência de multi modos (MMI) para sinais "binary-phase-shift-keyed". Nesse modelo

o valor lógico da entrada é determinado pela informação da fase e o valor lógico da saída é

determinado pela informação. Observe a figura que resume o modelo e as portas obtidas [39].

Recentemente, uma série de trabalhos tem explorado a obtenção de portas lógicas em redes

de cristais fotônicos na forma de Y, baseados apenas na interferência entre os feixes incidentes.

As redes apresentam estruturas simples, baixo consumo de energia e fácil operação. Porem

apresentam dificuldade para controlar a diferença de fase entre os sinais de entrada e para obter
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Figura 2.12: Fonte:Exemplos de estruturas tipo Y que tem sido usadas para obtenção de portas
lógicas. (a) Guia de onda em cristal fotônico [40]. (b) Exemplo de aplicação da estrutura para
obtenção de porta AND [40]. (c) Representação esquemática de estrutura Y-DNA por meio da
qual é possível obter alguns tipos de portas lógicas [89].

(a)

(c)

(b)

Fonte: Figura adaptada pela autora.

alta intensidade de contraste entre os estados ”0“ e ”1“ [87]. A estrutura consiste de um guia de

onda na forma de Y, com duas portas de entrada e uma porta de saída, e no centro é introduzido

um defeito, cuja configuração será responsável pela otimização da performance das portas, veja

a figura.

Baseado na estrutura descrita acima, Rani et al. obtiveram aporta AND de contraste 6

dB [40]. Portas AND, XOR e NOT foram obtidas por Wang et al. em estrutura similar mas

com um melhor controle da diferença de fase [87]. Algumas variações desta estrutura tem sido

propostas a fim de obter as interferências construtivas e destrutiva necessária para obtenção das

portas lógicas [79,88].

Este tipo de estrutura na forma de Y também tem sido investigada em nanotubos de carbono

para aplicação em dispositivos nanoeletrônico [13,90], tendo sido possível observar efeito tipo

diodo [12] e funções lógicas, como por exemplo porta AND [14].

Em sistemas biomoleculares, estruturas de DNA na forma de Y (Y-DNA) apresentam im-

portante papel e têm sido utilizadas em processos lógicos [91]. O DNA, responsável pelas

informações genéticas de todos os organismos vivos, tem sido considerado um poderoso meio

para armazenamento de dados e processamento de informação.A ideia do desenvolvimento
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de uma computação molecular tem promovido imenso interesseno desenho e construção de

sistemas de DNA que podem realizar operações lógicas booleanas.

Portas lógicas baseadas em DNA são constituídas de um sinal de entrada, que pode ser físico

como luz ou pressão, químico como íons proteínas ou ácidos nucleicos; um oligonucleotídeo,

que é capaz de interagir especificamente com a entrada; e um sinal de saída que representa o

estado da porta lógica [89].

Desde que as primeira porta AND foi sugerida, alguns trabalhos tem reportado a constru-

ção de diferentes tipos de portas lógicas baseadas estruturas de DNA na forma de Y [50,92].

Este tipo de estrutura de multi braços permite mais escolhaspara construção de plataforma de

sensores, resultando em funções de maior complexidade.

Portanto, diante da importância, nos diferentes contextos, que estruturas na forma de Y

apresentam, e baseado no interesse em caracterizar sinais eletrônicos transmitidos em cadeias

discretas devido à possibilidade de uso de estruturas de ácidos nucleicos como componentes

bio-eletrônicos [93], investigaremos neste trabalho a capacidade de obter portas lógicas em

uma junção tipo Y de cadeias discretas, quase unidimensionais conectadas por um sítio não

linear. A partir de uma aproximação tight binding para descrever a propagação de ondas nesta

estrutura, será obtido o espectro de transmissão em função da intensidade da não linearidade

e da diferença de fase entre as ondas de entrada. Em particular, mostraremos a realização de

operações lógicas do tipo AND, OR e XOR.
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Modelo tight-binding de cadeias discretas

com defeito não-linear

Na física muitas considerações simplificadoras são usualmente feitas quando se deseja es-

tudar um sistema que possui alta complexidade, objetivandotornar menos difícil o seu trata-

mento. Na física de estado sólido, a caracterização da dinâmica eletrônica é feita descrevendo

estes como sendo usualmente compostos ligados a um arranjo de íons iguais. Uma aproxima-

ção comumente utilizada para representar um metal ou um semicondutor é considerá-los como

sendo um arranjo periódico de íons pesados circundados por uma nuvem eletrônica, de forma

que o sistema é mantido ligado através de forças eletrostáticas. A dinâmica de um elétron neste

material é fortemente afetada pela periodicidade do potencial gerado pelos íons da rede, bem

como pela vibração destes íons em torno de sua posição de equilíbrio [4].

Neste capítulo vamos revisitar as principais aproximaçõesnecessários na formulação de

modelos no contexto da física do estado sólido, bem como investigar as modificações que ocor-

rem nas propriedades do transporte eletrônico quando defeitos e não linearidade são levados

em consideração. Por fim, analisaremos o modelo proposto porLepri e colaboradores [32] para

estudar transporte não reciproco.

3.1 Modelo de Bloch

A diferença nas propriedades condutoras de metais, isolantes e semicondutores são con-

sequências da existência de uma estrutura de bandas de energia, a qual resulta da interação entre

elétron-rede e do preenchimento dos níveis de energia obedecendo ao princípio de exclusão de

Pauli.

O surgimento de estrutura de bandas de energia ocorre quandoassumimos que os elétrons

em uma rede cristalina periódica interagem com os íons da rede por meio de um potencial

32
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Figura 3.1: (a) Exemplo de potencial periódico unidimensional. Sendo a força entre íons e elé-
trons atrativa, o potencial eletrônico deve apresentar mínimos nas posições ocupadas pelos íons.
(b) Exemplo de função de Bloch. No gráfico de cima está representada a função moduladora
uk(x), com períodoa; No gráfico de baixo está representada a função de onda propriamente
dita,ψk(x), (linha cheia) e a onda plana modulada exp(ikx) (linha tracejada).

(a) (b)

Fonte: Moreira, 2002 [94]

periódicoU(r), o qual possui a mesma periodicidade da rede, ou seja,U(r) =U(r +R), onde

R é o vetor da rede de Bravais. Aqui não é levado em conta as interações elétron-elétron. Um

exemplo de potencial periódico pode ser visto na figura3.1(a).

Portanto, a equação de Schrödinger para um elétron nesse potencial é dado por

Hψ =

[

− ~
2

2m
∆2+U(r)

]

ψ = Eψ. (3.1)

O físico suíço Felix Bloch demonstrou que as autofunções quesatisfazem a equação3.1

para um potencial periódico tem a forma de uma onda plana modulada em amplitude porun,k(r)

(como exemplificado na figura3.1(b)), isto é,

ψn,k(r) = un,k(r)exp(ik · r), (3.2)

onde a função moduladora tem a periodicidade da rede cristalina, comun,k(r) = un,k(r +R).

Este é o famoso teorema de Bloch, fundamental para a compreensão de muitas das propriedades

físicas dos sólidos, e pode ainda ser expressado como1

ψn,k(r +R) = exp(ik ·R)ψn,k(r). (3.3)

Isso significa que a função de onda de um elétron na posiçãor difere da função de onda

na posiçãor +R apenas por um fator de fase. Portanto, é possível conhecer a função de onda

do elétron em diferentes pontos do cristal a partir do conhecimento da função de onda em um

1Para demonstrações consulte [95]
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Figura 3.2: (a) Níveis de energia atômicos resultantes da resolução da equação de Schrödinger
para um potencial periódico. (b) Bandas de energia dos estados eletrônicos de um sólido (área
sombreada). As formas apresentadas para as funções de energia são arbitrárias.

Fonte: Moreira, 2002 [94]

ponto.

Observe que a função de onda de Bloch tem dois índices, um que indica o vetor de onda

k e outro que indica o índice de bandan. O vetor de ondak pode sempre ser escrito dentro da

primeira zona de Brillouin e está associado ao momento linear cristalino dos elétrons de Bloch,

o qual não é identificado apenas como~k semelhante ao que ocorre com elétrons livres, uma

vez que as funções de Bloch não são autofunções dos operador momento linear. Desta maneira,

o momento linear num estado de Bloch não apresenta um valor bem definido.

O índice de bandan se deve ao fato que para cadak existe um conjunto de soluções da

equação de Schrödinger, como pode ser visto substituindo a equação3.3na equação3.1.

[

− ~
2

2m
(∇+ ik)2+U(r)

]

uk = εkuk, (3.4)

a qual também é uma equação de autovalores. Devido à periodicidade da funçãouk(r), para

cada valor do vetor de ondak teremos um conjunto de autovaloresεn(k), e por isso a necessi-

dade do índicen. Portanto para cada valor den tem-se um conjunto de estados eletrônicos com

energias contínua emk, que é chamada de banda de energia, veja figura3.2.

Em geral, a função que caracteriza os estados dos elétrons sob potencial periódico depende

da estrutura cristalina do sólido onde se encontra o elétron, ou seja, do potencial eletrônico

U(r). A seguir será apresentado um método para calcular as bandasde energia chamado tight-

binding.
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3.2 Método Tight-Binding

O método Tight-Binding (TB) é uma aproximação padrão para cálculos de estruturas ele-

trônica baseada em simetrias e parâmetros semi-empíricos.O ponto central desta abordagem

é o conceito de orbitais localizados, isto é, o estado de Bloch é escrito como uma combinação

linear dos orbitais atômicos centrados nos sítios da rede, como mostrado na equação3.5. Isso é

possível pois no cristal a superposição das funções atômicas de átomos vizinhos é pequena, e a

energia extra do elétron no cristal, devida a essa superposição, também é pequena comparada à

energia que ele possuía originalmente no átomo. Portanto, afunção de onda do elétron em um

cristal na aproximação TB é dada por

ψn,k(r) =
1√
N

∑
R

exp(ik ·R)φn(r −R), (3.5)

sendo 1√
N

exp(ik ·R) os coeficientes da combinação linear, escolhidos de maneiraque a função

de onda3.5 satisfaça o teorema de Bloch (eq.3.3) e seja normalizada. O somatório é sobre

todos os átomos da rede eφn(r −R) são as orbitas atômicas dos átomos nas posiçõesR em

cada bandan.

O Hamiltoniano do elétron no cristal pode ser escrito como a soma de uma parte atômica e

outra parte que representa o potencial causado por todos os outros íons do cristal,H =Hat+Hcr.

Como assumimos que a superposição das funções de onda é pequena, temos queHcr << Hat.

Portanto, a energia total do sistema é dada comoEk = ε0+Ecr. Sendoε0 a energia do átomo

isolado, onde

Hatφn(r) = εnφn(r), (3.6)

eEcr a energia extra devido a superposição das funções de onda localizadas em sítios atômicos

separados porR 6= 0 dada por

〈ψ∗
k|Hcr|ψk〉=

1
N ∑

R
∑
R’

eik·(R−R’)
∫

φ∗R’ HcrφRdr , (3.7)

ondeφR ≡ φ(r −R).

A dupla soma acima pode ser simplificada da seguinte maneira:os termos nos quaisR−
R’ = 0, representam perturbações da rede sobre o sítioR, serão representados porα. Termos

em queR−R’ é da ordem do espaçamento da rede para primeiros vizinhos e representa a

superposição das funções de onda, a integral deste termo será representada comoγ (no contexto

da física do estado sólido, essa integral é conhecido como hopping). Finalmente, os termos

em queR−R’ é maior que o espaçamento da rede e por isso a integral é nula (como já dito

anteriormente a superposição da função onda ocorre apenas próximo aos sítios). Portanto a

energiaEcr é dada por
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Figura 3.3: Fonte: Esquema que representa a formação de uma banda de energia na aproxima-
ção tight binding.

Átomo isolado

Cristal

Fonte: Figura adaptada da referência [96]

Ecr =−α− γ∑
R’

eik·(R−R’), (3.8)

onde

α ≡−
∫

φ∗RHcrφRdr (3.9)

γ ≡−
∫

φ∗R’ HcrφRdr . (3.10)

Note queα é justamente o valor esperado deHcr no sítio atômico. Este termo pode ser re-

conhecido como uma correção perturbativa de primeira ordemna energia do elétron em relação

ao átomo isolado. O cálculo dos termosα eγ requer o conhecimento detalhado deHcr. Por isso

na prática o que se faz é considerar estas quantidades como parâmetros a serem ajustados.

A energia total do sistema, portanto, será dada por

Ek = ε′0−α− γ∑
R’

eik·(R−R’). (3.11)

Na figura3.3 é mostrado um esquema do desdobramento de um nível atômico emuma

banda de energia, na aproximação tight binding.

Para melhor clareza, vamos obter a relação de dispersão (relação entre a energia e o vetor

de onda k) para uma banda-s em um cristal unidimensional. Neste caso os vetores de translação

sãoR = na0i, onden é um inteiro,a0 é a separação atômica ei é o vetor unitário na direção x.

Aqui só há dois vetores de translação de vizinhos próximosτ = ±a0i. Portanto, a energia do
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Figura 3.4: Figura que mostra o comportamento da relação de dispersão para uma banda-s em
um cristal unidimensional. A energia mínina é encontrada emk = 0 e a energia máxima em
±π/a0.

ε0

ε0−2γ

ε0+2γ

-π/a
0

π/a
0

4γ

0

Fonte: Autora, 2015

sistema a partir da equação3.11será

Ek = ε0−α− γ(eika0 +e−ika0)

= ε′0−2γcos(ka0) (3.12)

ondeε0−α = ε′0 representar a energia do elétron no átomo.

Na figura3.4 é mostrado o relação de dispersão obtida pela equação3.12. Note que a

energia mínimaEk = ε0−α−2γ é obtida emk= 0 e a energia máximaEk = ε0−α+2γ emk±
π/a0, ou seja nos limites da primeira zona de Brillouin. Os valores dek variam continuamente

e a energia poderá assumir qualquer valor dentro da banda. A largura da banda é dada por 4γ e

portanto depende da superposição das ondas vizinhas.

3.3 Coeficiente de transmissão

Nesta seção vamos examinar as propriedades de transporte dealguns sistemas por meio

do estudo do comportamento do coeficiente de transmissão. Ossistemas são modelados pela

equação de Schrödinger discreta dada por

i
dψn(t)

dt
=Vnψn(t)−ψn+1(t)−ψn−1(t)+α|ψn(t)|2ψn(t), (3.13)

ondeψn(t) é amplitude da função de onda escrita na forma estacionária comoψn(t) = ψne−iEt ,

Vn é a energia potencial de cada sítio. A energia de hopping, semperda de generalidade, consi-

deraremos sempre igual a−1 (nossa escala de energia) eα é o termo não linear. A partir daqui,

salvo quando mensionado, assumimos constante de rede iguala unidade.
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Figura 3.5: Esquema que representa o problema de uma cadeia discreta linear com um defeito.
Esse defeito pode ser um síto linear com energia potencial diferente dos outros sítios (primeiro
exemplo) ou um sítio não linear (segundo exemplo). A resolução destes problemas é semelhante
ao problema de espalhamento por um potencial tipo delta.

... ψ0 ψ1 ψ2 ψ3 ...  

R0e
ikn

Re
-ikn

Te
ikn

Fonte: Autora, 2015

O primeiro problema de interesse consiste no transporte de uma quase partícula em uma

cadeia linear unidimensional discreta infinita com um defeito, semelhante ao ilustrada na fi-

gura3.5. Neste casoα = 0, pois o sistema é linear eV1 6= 0, ou seja, apenas no sítion = 1 o

potencial é diferente de zero (defeito). A relação de dispersão é dada porE = −2cos(k), com

k∈ [−π,π]. Então a equação3.13na forma estacionária para este problema é

ψn−1 =−ψn+1+νψn, (3.14)

sendoν =Vn−E.

Quando uma onda com momentok é inserida pela esquerda da cadeia, ela será espalhada

pelo defeito em parte refletida e parte transmitida. Portanto, à esquerda do defeito, encontrare-

mos ondas incidentes de amplitudeR0 e ondas refletidas de amplitudeR, enquanto que a direita,

ondas transmitida de amplitudeT, dadas pela seguinte solução

ψn =

{

R0eikn+Re−ikn, n≤ 1,

Teikn, n≥ N.
(3.15)

ondeN indica o número de sítios com potencialV 6= 0. Neste casoN = 1.

Como nosso problema é discreto vamos utilizar um método interativo para encontrar o co-

eficiente de transmissão. Esse método consiste em associar àequação de Schrödinger um mapa

para um potencial tipo delta e partindo do conhecimento da função de onda no sítioψn+1 encon-

trar a função no sítioψn. Este tipo abordagem é discutida em [97,98] e fornece uma ferramenta

simples e eficiente para entender propriedades de transporte e encontrar expressões analíticas,
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principalmente em problemas não lineares [99]. É importante destacar que propriedades ele-

trônicas também podem ser estudadas usando o método de matriz de transferência, como feito

em [15,93], mas esse não foi o objetivo do nosso trabalho. Portanto, a equação de Schrödinger

pode ser representada de maneira geral como

un−1 =−vn+(Vn−E+αn|un|2)un, vn−1 = un (3.16)

ondeun = ψn e vn = ψn+1. Atenção para o fato desta equação ser geral, portanto para onosso

exemplo temos queαn = 0, ou seja, o sistema é linear.

A partir das funções de onda paran= 0 en= 1 obtidas pela equação3.15, chegamos a uma

expressão que nos dá a amplitude da onda incidente

R0 =
ψ0e−ik −ψ1

e−ik −eik . (3.17)

Usando a equação3.16paran= 1, encontramos

ψ0 = Teik(ν−eik), (3.18)

ondeψ1 = Teik e ψ2 = Te2ik foram dados pela equação3.15.

Com um pouco de álgebra e fazendo as substituições necessárias, chegamos à expressão

que nos mostra o comportamento da transmissão em função do vetor de onda para uma cadeia

linear com defeito. Lembrando queV é a energia potencial do defeito.

t =

∣

∣

∣

∣

T
R0

∣

∣

∣

∣

2

=
1

(

V
2sen(k)

)2
+1

(3.19)

Analisando a equação3.19, observa-se que a transmissão não depende da intensidade da

onda incidente, como deve ser para o caso linear, e no limite de vetor de onda pequeno, o co-

eficiente de transmissão para o nosso problema é igual ao encontrado para o caso contínuo. É

possível notar também que quando a energia potencial for nula, a transmissão é igual a uni-

dade, ou seja, toda onda incidida é transmitida, isto acontece porque neste caso o sistema não

apresenta defeito (todos os sítios possuem a mesma energia on-site) e portanto, não temos es-

palhamento. A transmissão emk= 0 e emk= π é nula e é máxima emk= ±π/2, como pode

ser visto no espectro de transmissão mostrado na figura3.6(a) para diferentes valores deV.

Agora vamos investigar o coeficiente de transmissão para umacadeia linear contendo um

defeito não linear. Neste caso, a equação de Schrödinger discreta e estacionária é semelhante a
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Figura 3.6: Espectro de transmissão obtido para uma cadeia unidimensional discreta linear (a) e
não linear (b) para diferentes valores do potencial e|R0|2= 2.0. (a) O coeficiente de transmissão
para uma cadeia liner com um defeito (V 6= 0) será sempre menor que 1. A transmissão é
máxima emk = ±π/2 e nula emk = 0 e nas bordas da zona de Brillouin. Na ausência de
potencial (V = 0) não há espalhamento da onda e neste caso, o coeficiente de transmissão não
depende do vetor de onda e será igual a 1. (b) Para o caso não linear, o espectro de transmissão
apresenta regiões de biestabilidade quandoV 6= 0, ou seja, para um mesmo valor da onda de
incidência é possível encontrar diferentes valores de transmissão. Por isso é possível que o
sistema transmita emk = ±π e emk = 0. Para o caso em que|R0|2 = −V

α é possível ter
transmissão máxima para qualquer valor dek (linha azul). Neste caso, a não linearidade cancela
o efeito do potencial local do defeito.

k

0
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0,4

0,6

0,8

1,0
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π/2 0π0 π/2 π

Fonte: Autora, 2015

equação do problema anterior (eq.3.14)

ψn−1 =−ψn+1+νψnψn. (3.20)

no entanto,ν = Vn−E+α|ψn|2. Note que agora temosα 6= 0 no sítion= 1, pois o defeito é

não linear.

Repetindo os mesmos cálculos anteriores, o coeficiente de transmissão para uma cadeia

unidimensional com um defeito não linear é dado pela equaçãotranscendental

t =

∣

∣

∣

∣

T
R0

∣

∣

∣

∣

2

=
1

(

V+α|T|2
2sen(k)

)2
+1

. (3.21)

onde|T|2 = t|R0|2. Note que a transmissão é função da intensidade da onda incidente e obedece

a uma equação polinomial do terceiro grau que admite até trêssoluções reais. Observe que para

o casoα = 0 recuperamos a mesma expressão do caso linear descrito anteriormente. Para

α 6= 0 o sistema apresenta multi estabilidade relacionada à multiplicidade de soluções. Isso

significa que a partir de uma onda de incidência de amplitude|R0| podemos encontrar até três
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valores de transmissão diferentes. Esse comportamento é característico de sistemas não lineares

e é responsável por fenômenos não triviais nesses sistemas,como será explorado no próximo

capítulo. Na figura3.6(b) é mostrado o espectro de transmissão para o caso não linear.

É importante destacar ainda que a presença de não linearidade garante que, mesmo na

presença de um defeito, o sistema pode transmitir perfeitamente em qualquer comprimento de

onda sob uma condição especial. Na equação3.21, sendok= 0, seV +α|T|2 = 0 entãot = 1.

Portanto, se a intensidade da onda incidente for|R0|2 =−V
α é possível ter transmissão unitária

para qualquerk. Neste caso a não-linearidade cancela perfeitamente o efeito do potencial local

do defeito.

Até aqui, os sistemas tratados apresentam simetria em relação à direção de transmissão da

onda, ou seja, o coeficiente de transmissão de uma onda vindo da direita é o mesmo de uma onda

vindo da esquerda. É o que chamamos de transmissão recíproca. Interessados em estudar as

propriedades de transporte de um sistema assimétrico, Lepri e colaboradores [32] propuseram

um modelo constituído de uma cadeia assimétrica não linear,localizada entre duas cadeias

lineares, como mostrado na figura3.7(a). Para o caso mais simples, isto é, cadeia assimétrica

formada por dois sítios diferentes, os autores modelaram o sistema do mesmo modo que fizemos

para o problema anterior, sendoN = 2,V1 6= 0 eV2 6= 0 e aindaV1 6=V2.

Interagindo o mapa duas vezes para obteremψ0 eψ1, encontram o coeficiente de transmis-

são da cadeia

t =

∣

∣

∣

∣

eik −e−ik

1+(ν−eik)(eik −δ)

∣

∣

∣

∣

2

, (3.22)

onde

δ =V2−E+αT2 e ν =V1−E+αT2[1−2δcosk+δ2]. (3.23)

Um fato interessante que eles mostraram é que devido a presença de não linearidade e

de assimetriaV1 6= V2 o comportamento da transmissão da esquerda para direita é diferente

da transmissão da direita para esquerda, ou seja, o sistema apresenta um comportamento tipo

diodo, como mostrado na figura3.7. Sistemas que apresentam possibilidade de transporte não

recíproco têm grande aplicação para o desenvolvimento de dispositivos tecnológicos, como já

discutido nos capítulos anteriores. Mais especificamente,este exemplo mostra a possibilidade

de realização experimental em sistemas fonônico e fotônicode camadas não lineares, bem como

novas estratégias para controlar e otimizar a propagação deonda e projetar dispositivos de

retificação da luz e do som [32].

É importante enfatizar que para o caso linear,α = 0, o sistema não apresenta assimetria

na transmissão, mesmo a cadeia sendo assimétrica. Isso podeclaramente ser constatado ob-

servando as equações3.23paraα = 0, onde o produto(ν−eik)(eik − δ) na equação3.22é o

mesmo independente da direção de propagação da onda. Portanto, o transporte não recíproco é

um fenômeno de origem não linear e consequentemente dependeda frequência e da amplitude
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Figura 3.7: (a)Curvas obtidas para transmissão de uma onda através de uma cadeia não linear
assimétrica sanduichada entre cadeias lineares. (b) Curvada transmissão mostram duas janelas
onde o efeito diodo é máximo. (c) Coeficiente de transmissão como função da intensidade
transmitida mostra o deslocamento dos picos de transmissãopara transmissão pela direita (k=
−1) e pela esquerda (k=−1) em relação ao caso simétrico (ε = 0).

(a)

(c)

(b)

Fonte: Lepri, 2011 [32]

da onda.

Uma vez que o transporte assimétrico neste tipo de modelo depende da não linearidade, é

importante investigar como a saturação da resposta não linear influencia esta fenomenologia, o

que, até onde temos conhecimento, não havia sido feito ainda. Como já discutido anteriormente,

muitos trabalhos mostram que a saturação da não linearidadeé responsável por fenômenos não

triviais. Portanto a contribuição inédita do nosso trabalho é mostrar que embora a saturação da

não linearidade torne o sistema mais linear (caso em que não temos transporte não reciproco),

para certos valores da saturação o efeito diodo é favorecido. Além disso mostramos que a

influência da saturação se dá de maneira diferente em comprimento de onda grande e pequeno,

como será detalhado no próximo capítulo.

Além disso, investigaremos o transporte em sistemas com acoplamento não linear de três

cadeias lineares, mostrando a possibilidade de realizaçãode três tipos de portas lógicas depen-

dendo da diferença de fase entre as ondas incidentes. O estudo deste tipo de sistema é muito

importante pois existe o interesse do uso de estruturas de DNA tipo Y para o desenvolvimento

de nanotecnologia. Este estudo será reportado no capítulo 5.
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Influência da saturação da não linearidade

no transporte não recíproco

Como foi discutido nos capítulos anteriores, a partir do sucesso obtido com a aplicação do

diodo semicondutor na eletrônica, houve um grande interesse em investigar transporte não recí-

proco em outros tipos de sistemas como óptico, térmico e acústico. Entre as diversas maneiras

de se quebrar a reciprocidade de um sistema, a combinação de não linearidade e assimetria tem

sido explorada em diversos modelos como uma maneira simplese eficiente de se obter efeito

diodo.

Embora a saturação da resposta não linear tenha efeitos não triviais sobre a dinâmica de

ondas, sua influência ainda não havia sido investigada no contexto de transporte não recíproco.

Portanto, neste capítulo, será estudada a transmissão assimétrica em uma cadeia discreta uni-

dimensional e assimétrica com saturação na não linearidade. Usando a metodologia introdu-

zida no capítulo3, o sistema será modelado pela equação de Schrödinger discreta não linear

(DNLS)1 com coeficiente não linear dado porαn → αn/(1+ β|ψn(t)|2). Mostraremos, entre

outras coisas, que uma fraca saturação favorece a ação retificadora do sistema com elevada

transmissão.

Para iniciar este estudo, na primeira seção será apresentado o modelo proposto e os cálculos

feitos para encontrar o coeficiente de transmissão e o fator de retificação. Em seguida, serão

discutidos os resultados, os quais estão divididos em duas partes. Na primeira parte será tratada

a biestabilidade do sistema e as propriedades de transmissão não recíproca, enquanto que o

efeito da saturação é investigado no comportamento do fatorde retificação na segunda parte.

Ainda apresentaremos uma análise da ação retificadora do sistema quando a assimetria ocorre

na não linearidade. Por fim, os principais resultados serão resumidos na conclusão.

Os resultados discutidos aqui foram publicados na revistaPhysical Review E[100].

1Abreviação do inglês: Discrete nonlinear Schrödinger

43



4.1. Modelo 44

Figura 4.1: Esquema do sistema estudado. Dímero não linear acoplado a cadeias lineares. A
energia on-site dos sítios do dímero são dadas porV1 = −2,625,V2 = −2,375 e são responsá-
veis pelas propriedades assimétricas do modelo. A energia potencial nos sítios lineares é nula.
Apenas os sítios do dímero são não lineares, ou sejaα 6= 0.

Cadeia

LinearR0e
ikn

Te
ikn

Re
-ikn

Cadeia

Linear

Dímero 

Não-Linear

... ψ0 ψ1 ψ2 ψ3 ...  

Fonte: Autora, 2014

4.1 Modelo

A fim de estudar a influência da saturação da não linearidade notransporte assimétrico foi

proposto um sistema constituído de um dímero (V1 6= V2) não linear acoplado por ambos os

lados em cadeias lineares semi-infinitas (sistema inspirado pelo modelo proposto por [32]). O

esquema do modelo pode ser visto na figura4.1. No dímero, a energia potencial dos sítios são

dadas porV1 = −2,625,V2 =−2,375 e essa diferença nas energias é responsável pela caracte-

rística assimétrica do modelo necessária para o transporteassimétrico. Nas cadeias lineares, a

energia potencial de todos os sítios é nula.

Esse sistema é modelado pela DNLS3.13, substituindo o coeficiente não linear simples por

um coeficiente não linear com saturação da seguinte forma

αn →
αn

1+β|ψn(t)|2
. (4.1)

Observe que paraβ|ψn(t)|2<<1, recuperamos a não linearidade do tipo Kerr, ou seja, o sistema

tem comportamento não linear padrão, enquanto que paraβ|ψn(t)|2 >> 1, o termo torna-se

próximo de zero e o sistema tem comportamento linear.

Então, a DNLS estacionária definida para este problema é

Eψn =Vnψn−ψn+1−ψn−1+
αn|ψn|2

1+β|ψn(t)|2
ψn, (4.2)

ondeE =−2cosk é a relação de dispersão para um vetor de ondak, Vn é a energia on site,αn é

o coeficiente não linear eβ é o parâmetro que controla a saturação da não-linearidade.

O coeficiente de transmissão para este sistema será obtido usando o mesmo método in-

terativo descrito no capítulo anterior, onde associando ummapa à equação de Schrödinger e
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conhecendo a função de onda no sítion+1 é possível encontrar a função no sítion. Para este

problema podemos escrever

ψn−1 =−ψn+1+

(

Vn−E+
αn|ψn|2

1+β|ψn(t)|2
)

ψn. (4.3)

A função de onda à esquerda e à direita do dímero é dada pela equação3.15, aquiN = 2.

Portanto

ψn =

{

R0eikn+Re−ikn, n≤ 1,

Teikn, n≥ 2.
(4.4)

Manipulando as funções de ondaψ0 e ψ1 obtidas a partir da equação4.4, é fácil encontrar

a relação para a intensidade da onda incidente em função das mesmas,

R0 =
ψ0e−ik −ψ1

e−ik −eik . (4.5)

Essas funções podem ser encontradas a partir da interação daequação4.3conhecendoψ2 = e2ik

e ψ3 = e3ik. Assim

ψ0 =−Te2ik +(V1−E+ α1|ψ1|2
1+β|ψ1|2)ψ1

ψ1 = Te2ik(V2−E+ α2|T|2
1+β|T|2 −eik)

(4.6)

Substituindo4.6em4.5e com o pouco de álgebra chega-se ao coeficiente de transmissão

t =

∣

∣

∣

∣

T
R0

∣

∣

∣

∣

2

=

∣

∣

∣

∣

eik −e−ik

1+(ν−eik)(eik −δ)

∣

∣

∣

∣

2

. (4.7)

onde

ν =V1−E+
α1|T|2[1−2δcosk+δ2]

1+β1|T|2[1−2δcosk+δ2]
e δ =V2−E+

α2|T|2
1+β1|T|2

(4.8)

Os cálculos feitos até aqui foram para uma onda incidindo pela esquerda do dímero. Para

calcular o coeficiente de transmissão de uma onda incidindo pela direita basta trocar a posição

dos sítios 1 e 2 e repetir o procedimento.

Uma vez obtidos os coeficientes de transmissão de uma onda vinda da esquerdatE e da

direita tD é possível calcular o fator de retificação. Essa grandeza carateriza o comportamento

não recíproco do sistema e é obtida pela diferença relativa entre os coeficientes de transmissão

de uma onda vindo da esquerda e da direita, ou seja,

f (k,|T|2) = tE(k,|T|2)− tD(k,|T|2)
tE(k,|T|2)+ tD(k,|T|2)

. (4.9)

O valor máximo do coeficiente de retificação é±1, a qual ocorre quando a ação de retifica-
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ção é perfeita, isto é, o sistema transmite muito por um lado enão transmite pelo outro. Quanto

maior for a assimetria do sistema, maior será o fator de retificação. Porém a transmissão pode

não ser tão eficiente. Logo, estamos interessados em sistemas com grande ação de retificação,

mas também alta transmissão, por isso será usado uma condição de fraca assimetria.

A seguir será mostrado o comportamento do coeficiente de transmissão para uma onda

incidindo por ambos os lados da cadeia. Destacando as regiões e condições onde há diferença

entre esses coeficientes.

4.2 Biestabilidade e saturação da resposta não linear

A partir do cálculo do coeficiente de transmissão para uma onda incidindo pela esquerda

do sistema (sentido direto, linha tracejada nos gráficos) e depois incidindo pela direita (sentido

inverso, linha contínua nos gráficos) construímos o gráfico que mostra a relação entre a intensi-

dade da onda incidente e a intensidade da onda transmitida para diferentes valores de saturação,

como mostrado na figura4.2, obtida parak= 0,1.

Para o caso de saturação nula (β = 0), ou seja, o sistema com não linearidade cúbica,

observamos a existência de duas janelas de biestabilidade,que são regiões onde um valor de in-

tensidade da onda incidente pode apresentar diferentes intensidades transmitidas. Dependendo

da direção de incidência da onda é possível notar um pequeno deslocamento entre essas jane-

las. Na primeira janela de biestabilidade a onda que incide pela direita já possui transmissão

para intensidade de incidência menor em relação a onda que incide pela esquerda (observe a

região sombreada mais larga). Portanto, para intensidade de incidência nessa região podemos

dizer que há transmissão para onda vindo da direita e não temos transmissão para onda vinda

da esquerda, ou seja, temos transporte não recíproco. Na segunda janela de biestabilidade, o

efeito é invertido. Tem-se transmissão da onda vinda da esquerda e não temos para ondas vin-

das da direita do sistema para intensidades de incidência localizadas na estreita faixa de região

sombreada.

A medida que aumentamos a saturação da resposta não linear, abiestabilidade do sistema é

suprimida, pois o sistema torna-se linear, como mostrado nafigura4.2(b)-(d). Entretanto, uma

pequena assimetria entre as transmissões das ondas vindo pela direita e pela esquerda persiste,

mesmo na ausência de biestabilidade fig.4.2(d). Portanto, podemos concluir que a ação de

retificação do sistema diminui com o aumento da saturação da não linearidade.

Na figura4.2(e) mostramos a variação da extensão da primeira janela de biestabilidade em

função da saturação para ondas de vetor de ondak = 0,1 vindas de ambos os sentidos, direita

para esquerda e esquerda para direita. Podemos ver claramente que a região de biestabilidade

diminui a medida que aumentamos a saturação ao mesmo tempo que sofre um deslocamento
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Figura 4.2: Comportamento da biestabilidade em função da saturação da não linearidade. (a)-
(d) Relação entre intensidade de onda transmitida e onda incidente para valores distintos da
saturaçãoβ e vetor de ondak = 0,1. Regiões de biestabilidade apresentam diferença para
incidência pela direita (linha sólida) e pela esquerda (linha pontilhada) o que indica regime de
transmissão não recíproca (representado pelas faixas cinzas). O aumento da saturação suprime a
ação retificadora do sistema. (e) Curva delimita a extensão da primeira janela de biestabilidade
para incidência pela direita (linha sólida) e pela esquerda(linha pontilhada) como função do
coeficiente de saturaçãoβ. Área sombreada representa regime com potencial para ação de
retificação.

Fonte: Autora, 2014

para maiores intensidade da onda incidente. A região sombreada representa o regime com

potencial para desenvolvimento de dispositivos tipo diodo.

Interessados em conhecer a eficiência da transmissão através do sistema, investigamos o co-

eficiente de transmissão como função da intensidade de onda transmitida|T|2 para incidência

pela direita e pela esquerda de ondas com vetor de ondak= 0,1 e diferentes valores de satura-

ção. O resultado pode ser visualizado na figura4.3. Na ausência de saturação (β = 0) o sistema

apresenta dois picos de transmissão os quais correspondem às regiões de biestabilidade. Note

que na primeira janela o pico de transmissão para onda que vempela direita (linha sólida) ocorre
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Figura 4.3: Curva do coeficiente de transmissão como função da intensidade da onda transmi-
tida obtida para distintos valores do coeficiente de saturaçãoβ para ondas inseridas pela direita
(linha sólida) e pela esquerda (linha pontilhada) e vetor deondak= 0,1. (a)-(d) Os picos do co-
eficiente de transmissão representam as janelas de biestabilidade e consequentemente as regiões
de transmissão não recíproca. Os picos deslocam e desaparecem com o aumento da saturação da
não linearidade. Elevado valor do coeficiente de transmissão indica boa eficiência no transporte
através do sistema.
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Fonte: Autora, 2014

daprimeiro do que o pico de transmissão para onda que incide pela esquerda (linha tracejada),

enquanto que na segunda janela o processo é invertido, o que está em concordância com o que

foi discutido anteriormente. Quando o coeficiente de saturação aumenta, os picos de transmis-

são se deslocam para altas intensidades de onda transmitidae desaparecem. Deste modo, para

grandes valores do coeficienteβ a curva de transmissão torna- se monotônica devido à ausência

de biestabilidade. Note que o sistema apresenta, para certos valores de intensidade transmitida,

coeficiente de transmissão próximos de 1, o que indica que praticamente toda onda incidente

é transmitida e portanto, o sistema possui transmissão eficiente nestas regiões, característica

importante para aplicação em dispositivos.

Para melhor visualização do efeito da saturação na transmissão não recíproca devemos ana-

lisar a relação entre o coeficiente de transmissão como função da intensidade da onda incidente

|R0|2 como mostrado na figura4.4. Paraβ = 0, ou seja, ausência de saturação, é possível ob-

servar claramente uma diferença na transmissão da onda incidentes pela direita (linha sólida)

e pela esquerda (linha pontilhada). Na primeira região destacada de cinza, vemos que o co-

eficiente de transmissão da onda vinda da direita é grande (muito próximo de um) enquanto

que o coeficiente de transmissão da onda vinda da esquerda é praticamente nulo, isso garante
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Figura 4.4: Curva do coeficiente de transmissão como função da intensidade de onda incidente
obtida para distintos valores do coeficiente de saturaçãoβ para ondas inseridas pela direita (li-
nha sólida) e pela esquerda (linha pontilhada) e vetor de onda k = 0,1. (a) Regiões destacadas
em cinza mostram intensidades de incidência com ação de retificação e bom contraste entre co-
eficientes de transmissão da onda vindo pela direita e pela esquerda, principalmente na primeira
janela . (b) Valores intermediários da saturação favorece oaumento da região com transporte
não recíproco sem comprometer o contraste entre os dois sentidos de propagação. (c) e (d)
Valores elevados da saturação inibem a biestabilidade do sistema, o que suprime o efeito tipo
diodo.

Fonte: Autora, 2014

um ótimo efeito de retificação. Na segunda região destacada,o coeficiente de transmissão é

maior para onda vinda da esquerda, porém o contraste entre osdois sentidos de propagação é

menor quando comparado à primeira região. Quando o valor da saturação aumenta, a região

com comportamento tipo diodo sofre um aumento sem contudo comprometer o coeficiente de

transmissão, figura4.4(b). Para valores ainda maiores da saturação, a biestabilidade é suprimida

e portanto não detectamos ação de retificação.

Até aqui foi mostrada a influência da saturação da resposta não linear para a propagação de

ondas através de um dímero apenas para grande comprimento deonda (vetor de onda pequeno).

A fim de se ter uma investigação completa quanto a esta ação sobre pequenos comprimentos de

onda, mostramos através de um gráfico de cores a relação entreo coeficiente de transmissão,

o vetor de ondak e a intensidade da onda incidente|R0|2. A figura 4.5 foi obtida para uma

onda incidindo pela esquerda, mas um gráfico similar é obtidopara incidência a partir da direita

apenas com as bandas um pouco deslocadas. As áreas de biestabilidade são aquelas de maior

coeficiente de transmissão. Para o caso de não linearidade não saturada, figura4.5(a), são visu-

alizadas duas regiões de alta transmissão, para pequeno e grande vetores onda, ambas com dois
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Figura 4.5: Gráfico de cores do coeficiente de transmissão da onda como função do vetor de
ondak e da intensidade da onda incidente|R0|2. Figura obtida para uma onda inserida pela
esquerda do dímero assimétrico não linear para diferentes valores do coeficiente de saturação
β. Na ausência de saturação, vetores de onda pequenos e grandes possuem dois picos de trans-
missão, os quais se sobrepõem em vetores de onda intermediários. Na presença de saturação
e em maiores intensidades da onda incidente, o sistema possui uma banda de transmissão que
diminui e se desloca para menores comprimentos quando aumenta a saturação.
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picos de transmissão. Estas regiões se fundem para vetores de ondas intermediários. Quando a

saturação da não linearidade é levada em conta, o comportamento do sistema para baixa intensi-

dade de incidência não sofre modificação se comparado com o caso não saturado. Isso acontece

porque os efeitos da saturação para baixa intensidade são insignificantes. No entanto, quando

a intensidade de incidência aumenta a transmissão para pequenos e grandes vetores de ondas

apresenta comportamento diferente do caso não saturado. O sistema exibe uma simples banda

de transmissão em torno dos valores menores do vetor de onda.Isso acontece porque a medida

que se aumenta a saturação da resposta não linear do sistema,o mesmo torna-se efetivamente

linear e, portanto, a transmissão não depende mais da intensidade da onda incidente. Note ainda

que, a medida que ocorre o aumento da saturação, a banda se desloca em direção a vetores de

onda menores.
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Figura 4.6: Gráfico de cores do fator de reificaçãof como função do vetor de ondak e da
intensidade da onda incidente|R0|2 para distintos valores do parâmetro de saturaçãoβ. A ação
de retificação é menos pronunciada em vetores de onda intermediários. Quando a saturação
aumenta, as regiões de retificação positiva e negativa apresentam comportamento diferente para
comprimentos de onda pequenos e grandes.
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4.3 Efeito de saturação na ação de retificação

Depois que mostramos que o transporte não recíproco está associado à presença de bies-

tabilidade, e que esta é suprimida pelo aumento da saturaçãoda resposta não linear, vamos

entender melhor como essa saturação influencia na ação de retificação do dímero não linear. O

efeito tipo diodo é caracterizado pela ocorrência de elevada transmissão em um sentido e ausên-

cia (ou pouca) de transmissão no outro. Para quantificar isso, calculamos o fator de retificação

f , dado pela equação4.9.

Na figura4.6 retratamos o fator de retificação como função do vetor de ondak e da inten-

sidade da onda incidente|R0|2 para diferentes valores da saturaçãoβ. Nas regiões que exibem

biestabilidade, o fator de retificação é calculado considerando o modo de maior coeficiente de

transmissão em cada direção. Note que a figura retrata o regime de baixa saturação, pois an-

teriormente foi mostrado que para grande saturação o sistema não exibe diferença substancial

entre o transporte feito pela direita e pela esquerda.

Na ausência de saturação, figura4.6(a), podem ser vistas faixas onde o fator de retificação

é positivo (faixas claras) e negativo (faixas escuras), tanto para comprimentos de onda grandes

quanto pequenos, embora uma faixa maior de retificação esteja localizada na região de grande
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Figura 4.7: Fator de retificaçãof como função da intensidade da onda incidente|R0|2 para
distintos valores do parâmetro de saturaçãoβ. (a) Para pequeno valor do vetor de ondak= 0,1
a extensão da intensidade do comportamento biestável aumenta com a saturação para ambas
as janelas. Para a primeira janela, o fator de retificação decresce levemente com o aumento da
saturação. Na segunda janela o comportamento é contrário, ofator de retificação aumenta. Os
saltos no sinal def são devidos ao comportamento biestável para incidência pela direita e pela
esquerda. (b) Para grande valor do vetor de ondak = 3,0 o valor do fator de retificação não
depende da saturação na primeira janela de biestabilidade,enquanto que na segunda janela este
valor é suprimido pela saturação.
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vetor de onda. A ação de retificação não é tão pronunciada paravetores de onda intermediá-

rios. A saturação afeta de maneira distinta o fator de retificação para comprimento de onda

grande e pequeno, figura4.6(b)-(d). Para pequeno valor dek, a faixa de valores negativos def

(significando transporte eficiente da direita para esquerda) é fracamente afetada pela saturação,

enquanto que a faixa de valores positivos def (significando transporte eficiente da esquerda

para direita) é fortemente deslocada para intensidade de incidência maiores e torna-se mais

larga. Para grande valor dek, a faixa de retificação negativa sofre forte influência da saturação,

tornando-se mais larga e deslocando-se para intensidades maiores quando a saturação aumenta.

Por outro lado, a faixa de retificação positiva torna-se maisfraca para valores maiores do parâ-

metroβ.

Para visualizar melhor o comportamento descrito acima, vamos exibir gráficos do fator

de retificaçãof como função da intensidade de incidência|R0|2 para vetor de onda pequeno,

k= 0,1 (figura4.7(a)) e para vetor de onda grande,k= 3,0 (figura4.7(b)).

Na figura4.7(a), parak = 0,1, constata-se que o fator de retificação negativo sofre apenas

uma pequena redução quando a saturação aumenta, permanecendo muito próximo da unidade.

Nota-se também que a faixa de intensidade onde ocorre o efeito de retificação também é pouco

deslocada. Isso indica que a ação de retificação neste contexto sofre pouco a influência da

saturação. O mesmo não acontece para o fator de retificação positivo, onde a intensidade em

que ocorre o efeito diodo desloca-se e alarga-se a medida quea saturação aumenta. Além disso

o fator de retificação também aumenta com a saturação, mas nãochega próximo da unidade.
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Figura 4.8: Fator de retificaçãof como função do vetor de ondak e da intensidade da onda
incidente|R0|2 para distintos valores do parâmetro de saturaçãoβ para o caso de assimetria na
não linearidade. A ação de retificação ocorre para vetores deonda maiores (regiões mais claras
e mais escuras).
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Pela observação da figura4.7(b), k = 0,3, é possível concluir que tanto o fator de retifi-

cação negativo quanto o positivo são fortemente afetados pela saturação, já que a intensidade

onde ocorrem são deslocadas e suas faixas de ocorrência tornam-se mais largas quando eleva-se

o valor da saturação. No entanto, para fator de retificação negativo, seu valor permanece pró-

ximo da unidade, o que indica uma transmissão eficiente da direita para esquerda, enquanto que

o valor diminui com o aumento da saturação para o fator de retificação positivo. Os resultados

apresentados até aqui, mostram o efeito da saturação na transmissão não recíproca de um dí-

mero não linear baseado na combinação de não linearidade e assimetria espacial para quebrar

a reciprocidade do sistema. Neste caso, a assimetria foi gerada pela diferença de energia po-

tencial dos sítios do dímero e a não linearidade foi a mesma para ambos. No entanto achamos

interessante investigar o que acontece com a ação retificadora do sistema se a assimetria for

gerada por uma diferença na não linearidade de cada sítio, enquanto que suas energias on-site

permanecem iguais.

Para este estudo, assumimos que as energia dos sítios são iguais e o valor dado porV1 =

V2 = −2,5 e que a não linearidade em cada sítio é diferente sendoα = 0,5 e α = 1,5. A

partir disso calculamos o fator de retificação e estabelecemos sua relação como função do vetor

de onda e da intensidade de incidência para distintos valores da saturação, como mostrado na

figura4.8.

Instituto de Física - UFAL



4.3. Efeito de saturação na ação de retificação 54

Figura 4.9: Fator de retificaçãof como função da intensidade da onda incidente|R0|2 para
distintos valores do parâmetro de saturaçãoβ para o caso de assimetria na não linearidade.
(a) Emk = 0,1 o fator de retificação apresenta valores intermediários tanto para fator positivo
quanto negativo. (b) Emk = 3,0, o fator de retificação é quase perfeito em ambos os sentidos
e sofre aumento e deslocamento para maiores intensidade de incidência quando a saturação da
resposta da não linearidade aumenta.
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Com a assimetria na não linearidade, a ação de retificação se apresenta para valores maiores

da intensidade de incidência da onda quando comparada com o caso de assimetria na energia

potencial. Isso acontece porque a assimetria da não linearidade é relevante apenas nos termos

de alta ordem. Na ausência de saturação,β = 0, temos transmissão predominante da onda

vinda da direita para todos os valores dek, porém ela abrange maior faixa de incidência para

vetores de onda intermediários e o maior efeito de retificação se dá em vetores de onda maior

de intensidade menor (região mais escura). A transmissão predominante para onda vindo da

esquerda ocorre para vetores de onda grande e pequeno, porémem intensidade de incidência

maiores e o efeito de retificação é maior para vetores de onda grande (região quase branca).

Para visualizar melhor o papel da saturação sobre este efeito observe a figura4.9.

Para pequeno vetor de onda, figura4.9(a), a ação de retificação não é eficiente, pois os

valores do fator de retificação são intermediários tanto para incidência pela direita quanto pela

esquerda. Por outro lado, para grande vetor de onda, figura4.9(b), o fator de retificação é quase

perfeito para ambas as direções de incidência. O aumento da saturação desloca a região de

retificação para regiões de maiores intensidades de incidência.

Em resumo, neste trabalho estudamos a influência da respostanão linear na transmissão

não recíproca de um sinal harmônico através de um dímero não linear acoplado em ambos os

lados a cadeias lineares. Usamos equações de Schrödinger não linear discretas para modelar a

transmissão e por meio de um processo de mapa encontramos analiticamente o coeficiente de

transmissão e o fator de retificação como função do vetor de onda incidente e da intensidade

transmitida. Mostramos que o comportamento biestável favorece uma ação de retificação e a

mesma é suprimida na presença de forte saturação, pois o dímero comporta-se efetivamente
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como um sistema linear neste regime. Entretanto uma fraca saturação tem uma influência po-

sitiva sobre a transmissão não recíproca. Primeiramente, ela alarga a faixa de intesnidades

onde biestabilidade ocorre, deixando a ação de retificação mais robusta contra variações na

intensidade da onda incidente. Na primeira faixa de intensidades que exibe efeito retificador,

a saturação não compromete o contraste entre as transmissões com incidência à esquerda e à

direita. Para ondas com grandes comprimentos de onda (pequenos valores dek), a primeira

faixa de retificação é apenas levemente afetada pela saturação da resposta não linear, enquanto

o fator de retificação decresce na segunda faixa que é substancialmente alargada e deslocada

para maiores intensidades da onda incidente. Para ondas de pequeno comprimento de onda,

a saturação desloca e alarga as faixas de retificação. Contudo, enquanto o fator de retificação

permanece praticamente unitário na primeira faixa, ele é fortemente reduzido nas faixas subse-

quentes. Desta forma, podemos concluir que a primeira faixade retificação é a mais adequada

para explorar a ação tipo diodo. Uma fraca saturação, resultante da contribuição de não lineari-

dades de mais alta ordem, leva a uma faixa mais larga de intensidades da onda incidente onde

o fator de retificação permanece grande tanto para pequenos como para altos comprimentos de

onda.
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Portas Lógicas controladas por mudança

de fase em cadeias não lineares

Depois de estudarmos a influência da saturação da não linearidade no comportamento tipo

diodo em uma cadeia discreta unidimensional assimétrica formada pelo acoplamento de duas

cadeias lineares semi-infinita, queremos agora investigaras propriedades de transmissão de um

sistema quase-unidimensional construído pelo acoplamento não linear de três cadeias lineares

semi-infinitas, sendo duas delas canais de entrada e a outra,um canal de saída. Este tipo de

estrutura emula geometrias de nanotubos de carbono e junções de DNA na forma de Y, as quais

são interessantes para o desenvolvimento de dispositivos nanobiotecnológicos.

Neste trabalho, iremos explorar a capacidade desta estrutura na forma de Y de realizar fun-

ções lógicas. Em particular, estamos interessados em mostrar como uma diferença de fase entre

as ondas incidentes neste sistema pode ser usada para se obter diferentes tipos de portas lógi-

cas. Para isso o sistema será modelado por um conjunto de Equações de Schrödinger discretas

não lineares, cujas soluções nos permitirão encontrar o coeficiente de transmissão do sistema.

Usando um esquema de digitalização baseado na modulação da amplitude do sinal de saída

iremos mostrar que o sistema permite a realização de portas lógicas do tipo AND, OR e XOR.

A não linearidade favorece a realização de algumas portas emregiões de grande comprimento

de onda. Além disso, a análise do contraste irá mostrar que ela também favorece um melhor

desempenho das operações lógicas sob certas condições.

Na primeira seção deste capítulo será apresentado o modelo proposto e o formalismo usado

para encontrar o coeficiente de transmissão. Em seguida, serão discutidos os resultados obtidos

a partir do cálculo do espectro de transmissão e as relações entre a diferença de fase e não

linearidade. Ao final, apresentaremos um resumo e nossas principais conclusões.

Os resultados discutidos aqui foram publicados na revistaPhysical Review E[100].
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Figura 5.1: Esquema do sistema estudado. Duas cadeias lineares semi-infinitas de entrada A e
B encontram-se no sítio não linear (em vermelho) e são acopladas a uma cadeia C de mesmas
características. A energia on site é não nula apenas no sítionão linear.

RA,0e
ikn

RB,0e
ikn

Teikn... ψA,-1

ψC,0
ψC,1

ψC,2 ...  

A

B

C

RBe
-ikn

RAe
-ikn

... ψB,-1

Fonte: Autora, 2015

5.1 Modelo

Para explorar a capacidade de estruturas tipo Y realizarem operações lógicas, nós iremos

investigar as propriedades de transmissão em um sistema constituído de duas cadeias semi-

infinitas A e B que estão acopladas a outra cadeia C por meio de um sítio não linear, como

mostrado na figura5.1.

Em uma aproximação tight-binding, as amplitudes de ondas estacionárias nas cadeias line-

ares são descritas por equações de Schrödinger discretas naforma

Eψ j ,n =−ψ j ,n−1−ψ j ,n+1, (5.1)

onde j = A,B,C distinguem as cadeias semi-infinitas,n < 0 refere-se às cadeias de entrada e

n > 0 à cadeia de saída. O sítion = 0 é compartilhado por todos os canais, de modo que

ψA,0 = ψB,0 = ψC,0 = ψ0. Nos sítios das cadeias de entrada e saída, a energia potencial é nula e

a energia de hopping será considerada unitária. A relação dedispersão é dada porE =−2cosk.

No sítio não linear, a amplitude da função de onda satisfaz a equação de Schrödinger dis-

creta não linear na forma

Eψn =V0ψ0−ψA,−1−ψB,−1−ψC,+1+α|ψ0|2ψ0, (5.2)

ondeα é o parâmetro não linear,V0 é a energia on-site do sítio não linear.

Para encontrar o coeficiente de transmissão seguiremos a mesma metodologia introduzida
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no capítulo3, respeitando as particularidades deste sistema. Sabemos que quando ondas planas,

de vetor de ondak, são inseridas através das cadeias A e B, elas sofrem espalhamento ao atingir

o sítio não linear, de maneira que as amplitudes das funções de onda podem ser escritas da

seguinte maneira

ψ j ,n =

{

Rj ,0eikn+Rje−ikn, n≤ 0,

Teikn, n≥ 0.
(5.3)

sendoj =A,B, Rj ,0 eRj as amplitudes de onda incidente e refletida, respectivamente, nos canais

de entrada.T é a amplitude da onda transmitida para o canal de saídaC (veja a figura5.1).

Analisaremos duas situações: na primeira delas calculamoso coeficiente de transmissão

quando apenas uma onda de amplitudeR0 é inserida no sistema, independe do canal de entrada.

Em seguida, repetiremos os cálculos para o caso de duas ondasserem inseridas no sistema.

Neste caso, assumimos que as amplitudes de incidência tenham sempre o mesmo valor, ou seja,

|RA,0| = |RB,0| = |R0|, porém possuam uma diferença de fase, de modo queRB,0 = RA,0ei∆φ.

Assim como fizemos nos problemas anteriores, é possível obter uma expressão paraR0 a partir

de manipulações usando as funções de ondaψ−1 eψ0 encontradas a partir a equação5.3. Então

R0 =
ψ−1e−ik −2ψ0

ξ(e−ik −eik)
. (5.4)

Aqui o parâmetroξ foi introduzido para generalizar a expressão para o caso de incidência por

apenas um canal, quando entãoξ = 1 ou incidência pelos dois canais e neste casoξ = 1+ei∆φ.

A função de onda no sítio não linear pode ser obtida usando o mapa recursivo, de maneira

que

ψ−1 =−ψ1+(V0−w+α|T|2)ψ0, (5.5)

sendoψ0 = T e ψ1 = Teik obtidas a partir da equação5.3.

É importante chamar a atenção para o fato que se houver apenasuma onda incidenteψ−1 =

ψ j ,−1, onde j = A ou B, mas se forem duas ondas incidentes, entãoψ−1 = ψA,−1+ψB,−1.

Então, substituindo a equação5.5 em5.4 temos o coeficiente de transmissão para um sistema

com estrutura tipo-Y dado por

t =

∣

∣

∣

∣

T
R0

∣

∣

∣

∣

2

=

∣

∣

∣

∣

ξ(eik −e−ik)

ν−3eik

∣

∣

∣

∣

2

. (5.6)

ondeν =V0−E+α|T|2.

Para estudar a possibilidade de funções lógicas usando estemodelo, consideramos que te-

mos bit 1 como sinal lógico de entrada quando temos onda inserida nos canais de entrada e bit

0 quando não houver onda, de modo que se uma onda for inserida apenas na entrada A, a in-

formação lógica é(1,0), se for apenas no canal B teremos(0,1) e se ondas forem inseridas nos
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Figura 5.2: Coeficiente de transmissão como função do vetor de onda para energia on-site nula
e diferente de zero, para o caso linear e não linear. A linha preta sólida corresponde à entrada
de onda em um único canal. As linhas pontilhadas coloridas são para os casos de entrada pelos
dois canais com diferença de fase entre as ondas incidentes.A transmissão de referência é
indicada pela linha preta tracejada. Em valores intermediários dek, o coeficiente de transmissão
é máximo e diminui para zero emk= 0 ek= π. O acoplamento através de um sítio não linear
com pequena energia on site pode apresentar biestabilidadecom modo de transmissãot 6= 0 em
k = 0. Esta característica dá origem a operações lógicas emk pequeno que não são possíveis
em cadeias acopladas linearmente.
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Fonte: Autora, 2015.

dois canais, informação lógica do tipo(1,1). O esquema de digitalização para o sinal de saída é

baseado na amplitude de transmissão da onda no canal de saída. Portanto, assumimos como bit

1 coeficiente de transmissão acima de um valor escolhidot0 e bit 0 para valores abaixo. Particu-

larmente para este trabalho consideramos como valor de referência o coeficiente de transmissão

t0 = 0.25, mas os resultados obtidos relativos à possibilidade de operação lógica permanecem

qualitativamente os mesmos para outros valores escolhidoscomo referência. A tabela5.1 re-

sume o esquema de digitalização usado neste trabalho para ossinais de entrada e saída. Uma

vez já apresentado todo o formalismo e considerações sobre omodelo, vamos às discussões dos

resultados obtidos.

5.2 Resultados e Discussões

Para iniciar nossa discussão, nós calculamos o espectro de transmissãot(k) para uma onda

incidente com intensidade|R0|2 = 2,0 para o caso linear (α = 0) e não linear (α = 0,5) para

dois valores distintos da energia on-site no sítio de acoplamento das cadeias, como mostrado na

figura5.2. Nessa figura, a linha sólida preta representa a transmissãopara o caso de incidência
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Figura 5.3: Formação das portas lógicas possíveis para estemodelo. (a) Região com transmis-
sãot ≥ 0,25 (valor lógico 1) para onda incidindo por um canal, (valor lógico (0,1) ou (1,0)). (b)
Região com transmissãot ≥ 0,25 (valor lógico 1) para onda incidindo pelos dois canais, (valor
lógico (1,1)). (c) Superposição das regiões (a) e (b), sendopossível identificar três operações
lógicas distintas, AND (azul claro), OR (cinza) e XOR (azul escuro).

a b c

Fonte: Autora, 2015

de onda em um único canal, caracterizando sinal digital(1,0) ou (0,1) e as linhas pontilhadas

coloridas indicam entrada de ondas pelos dois canais, com uma diferença de fase entre elas

dada por∆φ, neste caso, representado pelo valor lógico(1,1). Para todos os casos, observamos

que a transmissão máxima ocorreu em valores intermediáriosdek, sendo que emk= 0 ek= π
a transmissão é nula, como esperado. O coeficiente de transmissão diminui com o aumento

da diferença de fase entre as ondas incidentes. Para pequenos valores da energia on-site, a

presença de não linearidade induz à emergência de comportamento biestável. Isso permite

que exista modos de alta transmissão para vetores de onda pequenos e em regime de pequena

diferença de fase e forte não linearidade (usualmente, quando a não linearidade é grande quando

comparada com a energia on-site), como pode ser visto na figura5.2(b). Note que para o caso de

valor grande da energia on-site, uma fraca não linearidade não é capaz de gerar biestabilidade

(veja figura5.2(d)). A transmissão de referênciat0 = 0,25 é indicada na figura pela linha preta

tracejada, e dependendo dos parâmetros do sistema, tem-se transmissão maior ou menor (bit 1

ou 0, respectivamente) do que esse valor para incidência porum ((0,1) ou (1,0)) ou pelos dois

Tabela 5.1: Esquema de digitalização para sinal de entrada esaída. Para entrada, bit 1 (0)
corresponde a presença (ausência) de uma onda entrando. Para saída, bit 1 (0) corresponde ao
coeficiente de transmissão acima (abaixo) do valor de referênciat0.

INPUT OUTPUT

BIT SITUATION BIT SITUATION

1 R0 6= 0 1 t(k,|T|2)≥ 0.25
0 R0 = 0 0 t(k,|T|2)< 0.25
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Figura 5.4: Contraste como função do vetor de ondak e da diferença de fase∆φ para alguns
valores de não linearidade eV0. A região I corresponde à porta do tipo AND, região II, porta OR
e região III, porta lógica XOR. (b)-(c) Regime de fraca não linearidade favorece a emergência
de porta AND emk pequeno, bem como o aumento do contraste. Portas lógicas emk grande
são menos sensíveis à presença de não linearidade. (d) Para regime de forte não linearidade,
portas OR e XOR são encontradas emk pequenos.

Fonte: Autora, 2015

canais(1,1) entrada. Desta maneira é possível identificar algumas operações lógicas.

Seguindo o esquema de digitalização resumido na tabela5.1, foi possível reconhecer a ope-

ração de três portas lógicas neste sistema, são elas: portasAND, XOR e OR. Para visualizar es-

sas operações lógicas observe a figura5.3. Na figura5.3(a) é mostrada a região onde a transmis-

são é maior ou igual à transmissão de corte para uma onda de intensidade|R0|2 = 2,0 incidindo

por um canal, essa situação corresponde a entrada(0,1) ou (1,0) com saida 1. Na figura5.3(b)

temos as regiões de transmissãot ≥ 0,25 para ondas de mesma intensidade|R0|2 = 2,0, inci-

Tabela 5.2: Tabela verdade para as operações lógicas AND, XOR e OR. No esquema de di-
gitalização adotado neste trabalho, a entrada(0,0) representa ausência de ondas incidentes e
portanto, a saída seŕa sempre bit 0. Além disso, devido a simetria do sistema, entradas(0,1) e
(1,0) têm saídas idênticas.

LOGIC INPUT LOGIC OUTPUT

A B AND OR XOR

0 0 0 0 0
0 1 0 1 1
1 0 0 1 1
1 1 1 1 0
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Figura 5.5: Relação entre o vetor de onda e o contraste para porta AND em∆φ = π/3 para
diferentes valores de não linearidade. (a) ParaV0 = 0, valores intermediários da não linearidade
favorece o aumento do contraste para pequenok, devido à biestabilidade. Para valor grande
dek o contraste decresce com o aumento da não-linearidade. (b) ParaV0 = 1, maior contraste
é obtido para vetores de onda grandes, embora este comportamento diminua para fortes não
linearidades.
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Fonte: Autora, 2015

dindo pelos dois canais com uma diferença de fase entre elas,portanto a represenção lógica

correspondente é entrada(1,1) e saida 1. Sobrepondo estas duas figuras5.3(c), é possível iden-

tificar três regiões de operações lógicas distintas. As regiões preenchidas de azul claro, onde só

há transmissãot ≥ 0,25 se houver onda entrando pelos dois canais, isso corresponde a porta do

tipo AND. As regiões cinzas, ondet ≥ 0,25 para onda entrando por um ou pelos dois canais,

caracterizando portas do tipo OR. E por fim, a região preenchida com azul escuro, na qual só

há tranmissão maior ou igual ao parâmetro de corte se a onda for inserida por um único canal,

a qual representa porta do tipo XOR. Estas operações estão resumidas na tabela5.2.

O comportamento das portas lógicas para diferentes valoresda não linearidade pode ser

visto na figura5.4. Aqui escolhemos energia on-siteV0 = 0 para estudarmos apenas a influência

da não linearidade no comportamento das portas. A região I corresponde a operação de porta

AND, na região II ocorre porta do tipo OR e na região III, encontramos porta lógica XOR. A

região branca não está associada a nenhuma operação lógica epossui transmissão abaixo do

valor de referência para todas as combinações de entrada.

A escala de cor mostrada na figura5.4 indica o contraste (CR) das portas. Esta grandeza

é uma importante medida para caracterizar a eficiência da operação lógica. Contraste grande

indica que o coeficiente de transmissão medido está distantedo valor de referência e portanto,

o processo de digitalização é mais resistente a erros e ruídos. O contraste é calculado pela

expressão

CR= 10log10
t1
t0
, (5.7)

ondet1 and t0 referem aos valores do coeficiente de transmissão para resposta lógica 1 e 0,

respectivamente.
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Figura 5.6: Relação entre o vetor de onda e o contraste para porta XOR em∆φ = 5π/6 para
diferentes valores de não linearidade. (a) ParaV0 = 0, alto contraste ocorre emk pequeno e
aumenta com a não linearidade. (b) ParaV0 = 1, o contraste depende não-monotonicamente em
k, sendo máximo no limite de acoplamento linear.
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Fonte: Autora, 2015

Para o modelo de digitalização adotado neste trabalho não faz sentido falar em contraste

para portas do tipo OR, uma vez que todas as configurações de entradas possuem como resposta

lógica de saída bit 1, por isso na figura5.4as regiões pretas correspondem à porta OR.

Analisando a figura5.4é possível notar que os três tipos de portas são obtidos para sistemas

lineares, figura5.4(a). No entanto, a presença de fraca não linearidade favorece o surgimento

de porta tipo AND em regiões de vetor de onda pequeno. Isso acontence devido a presença de

biestabilidade, figura5.4(b) e (c). A medida que se aumenta a não linearidade do sistema, a bi-

estabilidade surge também para transmissão através de um único canal e neste caso favorece às

portas XOR e OR em pequenos vetores de onda, dependendo da diferença de fase, figura5.4(d).

Note ainda que a influência da não linearidade é pequena sobreas operações lógicas para gran-

des valores do vetor de onda. Para um valor muito grande da nãolinearidade, a transmissão

através do sítio acoplado é comprometida e nenhuma operaçãológica ocorre. É importante des-

tacar que a diferença de fase entre as ondas incidentes pelasduas entradas é responsável pela

ocorrência de porta do tipo XOR.

A figura 5.4 nos permite mostrar ainda, a eficiência das portas AND e XOR através da

análise do contraste para o casoV0 = 0. A presença de não linearidade favorece o aumento

do contraste para a porta AND no regime de pequeno vetor de onda figura5.4(b) e (c). Esta

característica está diretamente relacionada à presença debiestabilidade neste regime. Para vetor

de onda grande o contraste diminui quando a não linearidade aumenta. Para a porta XOR, temos

fraca dependência do contraste com o vetor de onda, embora o contraste seja um pouco melhor

em regime de vetor de onda pequeno.

Para visualizar melhor a eficiência das portas lógicas, analisamos a relação entre o contraste

e o vetor de onda para energia on-siteV0 = 0 eV0 = 1 em dois valores específicos da diferença

de fase. Na figura5.5é mostrado o contraste para diferença de fase∆φ = π/3, correspondente
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Figura 5.7: Regiões de operação das portas lógicas AND (azulescuro) e OR (azul claro) como
função do vetor de onda e da energia on-site para para distintos valores de acoplamento não
linear e nenhuma diferença de fase. (a) Para o caso não linear, portas lógicas emk pequeno
apenas surgem próximo àV0 = 1. (b) Fraca não linearidade aumenta a região de porta AND
parak pequeno. (c) Forte não linearidade suprime a habilidade para performance de operações
lógicas.

Fonte: Autora, 2015.

à porta lógica tipo AND, em regime de vetor de onda grande e pequeno. Note que o valor

do contraste é diferente para vetor de onda grande e pequeno,sendo que emk pequeno temos

melhor eficiência paraV0 = 0. Esta tendência é revertida paraV0 = 1, embora neste caso ambas

as bandas exibam contraste similar. Note também que em ambosos casos, a banda é mais larga

emk pequeno quando o acoplamento não linear é considerado.

Na figura5.6mostramos uma análise similar para∆φ= 5π/6, correspondente à porta lógica

XOR. EmV0 = 0, o contraste decresce continuamente como função do vetor de ondak. É

interessante enfatizar que em vetor de onda grande, o contraste para dispositivos acoplados não

linearmente é menor do que o caso linear correspondente, cujo contraste é mostrado pela linha

sólida vertical. Similarmente ao que foi observado para a porta AND, o contraste em vetores

de onda pequenos aumenta na presença de acoplamento não linear. ParaV0 = 1 o contraste é

sempre menor do regime não linear e possui uma dependência não-monotônica comk.

Para entender melhor a influência dos parâmetros relacionados à energia on-site, não line-

aridade e vetor de onda nas operações lógicas, nós mostramosna figura5.7 a relação entre as

portas OR e AND no espaço da energia on-site e do vetor de onda (V0, k) para diferentes valores

do coeficiente não linear e na ausência de diferença de fase. Na ausência de não linearidade não

há significativa operação lógica parak pequeno, exceto na vizinhança deV0 = 1, que corres-

ponde uma região de solução ressonante comt(0) = 4/9. Observe que para pequenos valores

deV0 e dek, uma pequena não linearidade influência fortemente o espectro de transmissão e

favorece o surgimento de portas AND. Note ainda que a não linearidade exerce fraca influência

no regime dek grande. Adicionalmente, uma forte não linearidade suprimea transmissão e

portanto reduz a habilidade do sistema de realizar funções lógicas.

Em resumo, nós demonstramos que um modelo de dispositivo constituído de três canais

idênticos lineares, acoplados por um sítio não linear permite operações lógicas distintas a partir
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do controle da não linearidade e da diferença de fase entre ondas incidentes. Nós demonstramos

que, enquanto uma fraca não linearidade favorece a realização de porta AND para vetores de

onda pequeno, as portas OR e XOR são predominantes para fortes não linearidades, com a

última ocorrendo para grande diferença de fase. Nós obtivemos a eficiência das portas AND

e XOR a partir do cálculo do contraste entre transmissão de bit 0 e 1. Encontramos que alto

contraste é obtido no regime de vetor de onda pequeno.

É importante destacar que a estrutura geométrica adotada notrabalho tem sido muito ex-

plorada em estudos com nanotubos de carbono e estruturas de DNA. O resultado apresentado

aqui mostra que este tipo de estrutura tem potencial para algumas operações lógicas e pode

ser interessante estender a análise para características particulares em nanotubos de carbono e

segmentos de DNA.
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CONCLUSÕES E PERSPECTIVA

Incentivados pelo largo interesse que há atualmente no desenvolvimento de formas alter-

nativas aos dispositivos eletrônicos, baseados em sistemas ópticos, térmicos e acústicos, com

destaque para avanços em computação molecular, diversos estudos tem se dedicado a investigar

sistemas que apresentem capacidade de atuar com diodos e portas lógicas, elementos básicos

na construção de qualquer circuito digital atual.

Desta maneira, este trabalho vem contribuir com mais conhecimento acerca das proprie-

dades de retificação da transmissão de um sistema não linear assimétrico a partir do estudo da

influência da saturação da não linearidade sobre estas propriedades, bem como a possibilidade

de explorar estruturas quase-unidimensionais na forma de Ypara a realização de portas lógi-

cas usando a diferença de fase entre as ondas incidentes e a não linearidade para controlar a

obtenção de diferentes tipos de portas.

Ambos os modelos foram descritos por equações de Schrödinger discretas não lineares e

usando um método recursivo baseado na construção de um mapa associado a esta equação foi

possível obter os respectivos espectros de transmissão.

Para o estudo sobre a influência da saturação da resposta não linear na transmissão não

reciproca foi considerado um dímero não linear acoplado porambos os lados a cadeias lineares

semi-infinitas. Os cálculos do coeficiente de transmissão e do fator de retificação mostraram que

a ação de retificação é mais pronunciada em regiões onde ocorre biestabilidade e que a presença

de saturação reduz essas regiões, a medida que torna o sistema mais linear. No entanto foi

observado que valores intermediários da saturação favorece a transmissão não recíproca, sendo

possível obter esse tipo de fenômeno em um espaço maior de intensidade de ondas incidente

e com maior valor do coeficiente de transmissão. Além disso, através do estudo do fator de

retificação, foi mostrado que a influência da saturação ocorre de maneira distinta para grande

e pequeno comprimentos de onda, indicando que fator de retificação negativo é mais eficiente

para utilização em uma possível aplicação como dispositivo. Foi mostrado ainda que presença
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de assimetria no perfil da não linearidade também pode conduzir a um comportamento tipo

diodo.

Para a investigação da ação de funções lógicas, foi considerado um sistema constituído

por três cadeias lineares unidas por um sítio não linear, onde duas funcionam como cadeias

de entrada e uma como cadeia de saída. O coeficiente de transmissão foi encontrado para o

caso de uma onda sendo inserida por uns dos canais, o que corresponde a valor lógico(1,0)

ou (0,1), e para o caso de ondas inseridas nos dois canais e neste situação apresentam uma

diferença de fase entre elas, aqui o valor lógico é(1,1). O valor lógico para o canal de saída foi

baseado na modulação da amplitude. Baseado neste sistema, foram identificadas três tipos de

portas lógicas, são elas AND, OR e XOR. Foi observado que a presença de portas do tipo AND

para pequeno vetor de onda é favorecida por uma fraca não linearidade, enquanto que forte não

linearidade favorece a obtenção de portas OR e XOR. O cálculoda eficiência das portas mostrou

que maior contraste é encontrado em pequeno vetor de onda. Quando a não linearidade é a

contribuição principal do sistema comparado com o potencial, as portas AND e XOR possuem

alto contraste para o regime de vetor de onda pequeno. Os resultados discutidos aqui mostram

que estruturas na forma de Y possuem potencial para serem utilizadas em operações lógicas.

Como perspectiva de trabalho, temos o interesse em investigar o transporte não recíproco

nessas estruturas tipo Y. Neste sentido, seria interessante desevolver modelos de sistemas que

possam realizar operações lógicas de maneira não recíproca. Devido ao grande interesse no

cenário da área biomolecular, pretendemos estender a análise desenvolvida aqui para incluir

características particulares que aproximem o modelo do comportamento de estruturas de DNA,

tais como sua estrutura de dupla hélice, sua composição especídica de quatro nucleotídeos,

a distinção dos parâmetros de hopping entre- e inter-cadeias, entre outros. Esperamos que a

continuidade deste trabalho possa contribuir para o crescente campo de aplicações de métodos

oriundos da física do estado sólido para o estudo de sistemasnanobiomoleculares.
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