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RESUMO

Na constante busca por novas tecnologias e visando contornar as limitagdes encontradas na
nano-eletronica moderna cujo os dispositivos sdo baseados nos semicondutores convencionais,
em sua boa parte o silicio, a comunidade cientifica tem sido atraida aos estudos em materiais
bidimensionais desde do isolamento experimental do grafeno em 2004. O grafeno, uma tnica
folha do grafite, apresenta diversas propriedades fisicas atipicas permitindo em muitos casos a
observacao de fendmenos preditos pelas teorias de campo quantica para particulas relativisticas,
tais como o tunelamento Klein, onde elétrons normalmente incidentes através das juncdes p-n e
p-n-p apresentam um transmissao perfeita, e o efeito Zitterbegung, onde observaveis quanticos
como posicdo e momento oscilam em fun¢do do tempo. As exdticas propriedades do grafeno
originam-se pelo fato de que tal material possui uma relagdo de dispersdo linear nas proximi-
dades do nivel de Fermi, e consequentemente, os elétrons de baixa energia se comportam como
particulas de Dirac sem massa obedecendo uma equacio andloga a equacao de Dirac. Dentro
do contexto do grafeno e em adi¢d@o a dispositivos optoeletronicos, € natural o estudo de jungdes
formadas pelo excesso ou falta de elétrons, isto €, juncdes do tipo p-n que podem ser geradas
ou por dopagens ou aplicacdo de potenciais, pois tais jungdes sdo a base de dispositivos semi-
condutores, tal como o diodo. Dessa forma, neste trabalho foi estudado o comportamento de
elétrons e buracos em um ponto quantico de grafeno quando submetido a aplicacao de poten-
ciais de modo a produzir uma juncdo p-n. Foi investigado a localizacdo espacial dos estados
confinados e como portadores de carga interagem com os efeitos de borda e da interface da
jun¢do e entre si quando aplica-se um campo magnético perpendicular a superficie do ponto
quantico. Foram analisadas trés orientacdes diferentes para a jun¢do em um ponto quantico de
grafeno retangular com bordas bem definidas dos tipos armchair e zigzag.

Palavras-chave: Propriedades eletronicas. Junc¢Oes p-n. Grafeno. Ponto quantico de grafeno



ABSTRACT

In the constant search for new technologies to circumvent the limitations found in modern nano-
electronics whose devices are based on conventional semiconductors, mostly silicon, the scienti-
fic community has been attracted to studies in two-dimensional materials since the experimental
isolation of graphene in 2004. Graphene, a single sheet of graphite, exhibits several atypical
physical properties allowing in many cases the observation of phenomena predicted by quantum
field theories for relativistic particles, such as the Klein tunneling, where electrons with normal
incidence through pn and pnp junctions present a perfect transmission, and the Zitterbegung
effect, where quantum observables such as position and momentum oscillate as a function of
time. The exotic properties of graphene originate from the fact that such material has a linear
dispersion relation in the vicinity of the Fermi level, and consequently, low-energy electrons
behave like massless Dirac particles obeying an equation analogous to the equation of Dirac.
Within the context of graphene and in addition to optoelectronic devices, it is natural to study
junctions formed by excess or lack of electrons, that is, pn junctions that can be generated or by
doping or application of potentials, as such junctions are a key part of semiconductor devices,
such as the diode. Thus, in this work, the behavior of elec

trons and holes in a graphene quantum dot was studied when subjected to potential applications
in order to produce a p-n junction. It was investigated the spacial distribution of the confined
states and how charge carriers interact with the effects of the edge and the interface of the
junction and with each other when applying a magnetic field perpendicular to the quantum dot
surface. Three different orientations for the junction were analyzed in a rectangular graphene
quamtum dot with well-defined edges of the types armchair and zigzag.

Keywords: Eletronic properties. p-n junctions. Graphene. Graphene quantum dots.
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1 INTRODUCAO

1.1 Apresentacao

Na busca de aperfeigoar tecnologias, surge a necessidade de compreender os fenomenos
fisicos associados ao uso de novos materiais uma vez que ha um limite fisico no aproveitamento
de qualquer material. No contexto das dreas de eletrOnica moderna e optoeletronica, o material
que pode estar proximo a estagnagdo do aproveitamento € o silicio, € mesmo que ele ndo es-
teja, se existem materiais capazes de serem empregados nas mesmas tecnologias e com maior
eficiéncia € natural que haja substituicio. Um dos possiveis candidatos para substituir o silicio
€ o grafeno, objeto de estudo deste trabalho, no qual ha uma grande expectativa devido as suas

fantdsticas propriedades fisicas.

1.1.1 Motivacdo

Em 1965, Gordon Moore analisando o desenvolvimento da tecnologia da sua época
propds que o ndmero de transistores em chips dobraria a cada dois anos, 0 que acabou por se
confirmar com leves desvios, algo que ficou conhecido como Lei de Moore, ver Figura|l]

A continuidade da lei de Moore € limitada pelo empacotamento de transistores nos
processadores. Processadores atuais, ja possuem uma litografia (esculpimento) de 10 nm e se
a lei permanecer logo ela alcangard as unidades atomicas, levando a vérios problemas devido
o surgimento de flutuagdes quanticas e aquecimento. Bem antes de chegar a tal ponto, existe o
limite da tecnologia de litografia em tamanho tao reduzido. Baseado nisso, € mais interessante
usar a tecnologia ja existente em um novo material com maior mobilidade, o que consequente-
mente reduziria o tempo de processamento e a producdo de calor por efeito joule, entre outros
beneficios. Diante do problema apresentado, uma possivel solu¢do pode ser o desenvolvimento
de transistores a base de grafeno ou outros materiais bidimensionais, ao invés de silicio.

Dentro desse contexto, o estudo do comportamento de portadores de carga em nano-
estruturas de grafeno vem sendo um crescente topico de investigacdo, tal como nanoestruturas
de confinamento como pontos quanticos e juncdes do tipo p-n, que € a estrutura base dos tran-

sistores.

1.2 Materiais semicondutores
1.2.1 Semicondutores x Condutores x Isolantes

Um 4tomo isolado possui estados com niveis de energia discretos, no entanto em

um sélido a distancia entre os atomos € tal que existe interac@o entre elétrons perturbando assim



14

50,000,000,000

10,000,000,000
5,000,000,000

1,000,000,000
500,000,000

(%]
g
S 100,000,000
% 50,000,000
‘n
c
© 10,000,000
5,000,000 "
o 5000,
© S
8 1,000,000 Intel 80486, @,
c 500,000 | Eplorers 32:8itg, 2,
D ‘o o @
1ot ; 3 ‘°
= 100,000 - 2 e °
o
50,000 “ite O ntcl 8018¢ g
< ol . 00 °
10,000 gy s 16 B,
5,000 R
reieog B
P2 ol ‘
1,000"
1970 1980 1990 2000 2010 2020

Ano em que o microchip foi primeiramente introduzido

Figura 1 — Numero de transistores em porcessadores X tempo. Figura adaptada da referéncia [|1].

os niveis de energia permitidos. Por conta disso, os niveis deixam de ser discretos e passam a
ser uma faixa continua, o que se chama por banda de energia. A forma como essas bandas
sdo ocupadas e o intervalo entre as mesmas € o que define se um material é capaz de conduzir
corrente elétrica a certa temperatura e consequentemente se € classificado como um material
condutor, isolante ou semicondutor.

Em uma temperatura 7 = 0 K, um isolante possui todos os estados da ultima banda
ocupados, Figura [J(a), uma caracteristica necessdria para isso é um nimero par de elétrons
por célula unitdria. J4 os condutores possuem a ultima banda semi-preenchida (ver Figura
2[b)), e isso ocorre devido eles possuirem um nimero impar de elétrons por célula unitdria,
assim sdo o litio, empregado nas baterias de celulares, e os metais nobres, cobre, prata, ouro,
com reconhecida condutividade elétrica. H& outros condutores que possuem nimero par de
elétrons por célula unitdria, mas sua estrutura de bandas é um pouco diferente, mas que nao sdao
condutores tao eficientes como os anteriores, exemplo deles sdo os metais alcalino-terrosos.

Em uma temperatura 7 > 0 K, os elétrons de um isolante possuem energia o sufici-
ente para saltarem da banda de valéncia até a banda de conducao, a probabilidade disso aconte-

cer € tdo maior quanto menor for a diferenca de energia entre o topo da banda de valéncia e o
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k
(b)
Figura 2 — (a) Representagcao esquematica do preenchimento da estrutura de bandas de um material (a)
isolante e (b) condutor, em temperatura 7 = 0 K. Em cada caso, o nivel de Fermi esté representado pela
linha tracejada Er. Figura adaptada da referéncia [2]].

fundo da banda de condugdo, essa diferenca chamamos de gap (do inglés, que significa lacuna,
compreende a regido de energia proibida). Um semicondutor é um material que a temperatura
T =0 K possui a ultima banda cheia e um gap da ordem de 1 eV ou menos.

Existem outros meios pelos quais o elétron salta da banda de valéncia para a banda
de conducdo além do mencionado ganho de energia térmica. Como exemplo, o elétron pode
também ganhar energia por meio da absorcao de féton. Os semicondutores em que o elétron faz
a transicdo da banda de valéncia para a banda de condugdo por meio da absorcao de foton, sdao
classificados como de gap direto. Se para a transi¢do ocorrer também € necessario a absor¢ao
de fonon, entdo o semicondutor € classificado como de gap indireto. A absor¢do do fonon é
necessdria para obedecer a conservagdo do momento. A Figura [3]ilustra a forma das bandas de
gap direto e de gap indireto, o que se v€ € que no gap direto o minimo da banda de condugdo
possui 0 mesmo ponto k no espaco de fase que o maximo da banda de valéncia, ou seja k¢pin =

kymax- No gap indireto isso ndo ocorre.

1.2.2 Elétrons e Buracos

Como mencionado na se¢do anterior, a temperatura acima do zero absoluto faz com
que elétrons deixem a banda de valéncia e vao para a banda de condugdo. O estado que ele
deixou ndo passa a ser ocupado por outro elétron, esse vazio que ele deixa é como se uma
carga positiva tivesse surgido na banda. Essa auséncia de carga negativa chamamos de buraco
e na pratica ela se comporta como um portador de carga positiva, tendo efetiva participacdo
na conduc¢do de corrente elétrica em um semicondutor, diferentemente de um condutor onde
a corrente elétrica é formada somente por elétrons. Portadores de carga podem ser inseridos
em um semicondutor através da inser¢do de um heterodtomo, semicondutores dessa forma sao

chamados de dopados, ou extrinsecos, quando ndo héd a dopagem ¢ dito que o semicondutor é
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Figura 3 — (a) Estrutura de bandas para o silicio (Si) com maximo da banda de valénciaem k=1, e
minimo em k = X (gap indireto). (b) Estrutura de bandas do arseneto de gédlio (GaAs) com médximo e
minimo da banda de valéncia e conducao respectivamente em k = I" (gap direto). Figura adaptada da
referéncia .

puro ou intrinseco.

O comportamento do buraco pode ser entendido analisando a equacdo de movi-
mento dos elétrons na banda de conducao e de valéncia quando submetidos a um campo elétrico,

. =2 .
digamos € = € X, tal que

dp dk
F=—=h—, 1.1

dt dt (.h
e os elétrons terdo aceleragao,

_dvg

“=ar
onde v, = ‘[’l—‘,‘(’ ¢ a velocidade de grupo com a qual o elétron se move. Lembrando que E = fiw,
E E E

K :\I Kx K

(a) (b) (c)
Figura 4 — Banda de valéncia com pontos em preto (branco) representando os estados de elétron

(buraco): (a) sistema ausente de campo elétrico, (€ = 0). (b), (c) sistema com a presenca de campo

elétrico (é) # 0). Figura adaptada da referéncia ||
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temos que
d (dw\ 10°E 10°Edk
o= (o) _1OE _10°Edk (12)
dt\dk|) hotok & ok* dt
Substituindo dk/dt conforme a segunda lei de Newton Eq. (1.1),
h
F=———a. 1.3
PE/ok" (-

Assim vemos que o elétron sob a agdo de um campo elétrico move-se de forma semelhante a
um elétron livre, mas com uma massa efetiva, dada por
e (1.4)

0*E | Ok>
Como a banda de conducdo tem curvatura para cima, a massa efetiva do elétron préximo ao
fundo da banda € positiva e ele move-se em sentido oposto ao do campo elétrico, ja na banda
de valéncia a massa efetiva € negativa implicando no movimento no sentido do campo. Para

entender 1sso, suponhamos um tnico buraco no topo da banda de valéncia ver Figura|4, com a

aplicagdo do campo dado pela Eq. (I.1) temos que:

ou seja, 0 movimento no espaco E(k) é na direcdo —k, como ilustrado na Figura[d(b) e[d|(c), com
o buraco possuindo momento ki = —hk?. Portanto, acompanhando o movimento dos elétrons,

sem o campo elétrico temos que

N
kl + ki =0.
=2

1

Ap0s a aplicacao do campo, observando-se que o momento € conservado encontramos,

N

= —ky = +Hiky.

N
=2

Dessa forma temos que o momento do sistema € 0 mesmo de um tnico elétron com vetor de

onda +#ik, e assim a relagdo dos vetores de onda do buraco e do elétron é dada por

5

ky = —k,. (1.5)

Usando essa igualdade na segunda lei de Newton afim de mostrar o sentido do movimento dos
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portadores

L dk,

F=h—r,
dt

dky

—e& = > ;’ (1.6)

- dk_;

E=h—,
¢ dt

vé-se que o buraco age como uma particula de carga positiva.

1.2.2.1 Concentracdo de Elétrons e Buracos em Equilibrio Térmico

Para determinarmos a condutividade elétrica em um semicondutor é essencial co-
nhecermos o gap e a concentragdo de portadores de carga nas bandas, no qual o dltimo depende
do niimero de estados disponiveis na banda e da probabilidade de estarem ocupados. Segundo
a distribuicao de Fermi-Dirac, a probabilidade de encontrar um estado com energia entre E e

E +dE em uma dada temperatura 7" € obtida por,

1
FENE = —— s dE, (1.7)

onde EF € o nivel de Fermi que é determinado ainda no calculo da concentracdo de portadores.
Sabemos que em 7 = 0 K a banda de conducio estd vazia e a de valéncia cheia, logo a energia de
Fermi encontra-se entre as energias permitidas para bandas de conducao e valéncia, E, < Ef <
E.,onde E, e E. sdo os minimo e mdximo das bandas de valéncia e condug¢do, respectivamente.

O valor da concentragcdo de portadores de carga dependente do nimero de estados
possiveis para ocupagao nas bandas de energia, e para conhece-lo € preciso saber a forma das
bandas. Supondo que elas sejam simétricas e parabodlicas, a energia na banda de condugao pode

ser escrita como,

72 k?
E - EC = PR (18)
2m;.
e na banda de valéncia,
h2k2
E-E,=—, (1.9)
2m;,

em que m;. e m}, sdo as respectivas massas nas bandas de conducio e de valéncia. Para obtermos
a concentracao de portadores precisamos do nimero de estados com energia entre (E, E + dE),
que é dado por VD(E)dE, onde V é o volume do cristal e D(E) € densidade de estados. No
espaco de fase dos momentos k, as superficies de energia constante sao esferas de raio k, assim
o volume entre as energias E e E + dE € a superficie entre as esferas de raio kg e kgiqg, € O
numero de estados nesse intervalo € obtido através do produto dessa superficie pelo nimero de

estados por unidade de volume no espaco k, que é 2/((27)*/V). Como o elétron possui spin
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meio, cada unidade de volume no espaco k pode abrigar 2 estados, logo

— 4 2
VD(E)dE = 2((2703 )4yrkEdk, (1.10)

onde kg € o mdédulo do vetor de onda relativo a energia E. Portanto da Eq. (1.8) temos que
1 (2m)*?
K2 dk = 5(7’”) (E-E.)'?dE, (1.11)

que substituindo na Eq. (1.10) encontramos,

D(E) = L( mi)m(E‘E ) (1.12)
- 2m2\ m2 < '

Semelhantemente, a densidade de estados de buracos na banda de valéncia é

1 (2m*\*?
D(E)= — =] (E,-E)'. (1.13)
22\ #H2

Enfim, integra-se o produto da densidade de estados D(E) com a probabilidade de ocupagao
f(E), Eq. (1.7), para se obter a concentracdo de elétrons na banda de condugao,
n= f D(E)f(E)dE. (1.14)
E,
Nesta equacdo ndo hd problema em integrar-se até o infinito, pois f(E) decresce exponenci-
almente com E. Afim de facilitar a integracdo, podemos fazer a seguinte aproximacao para a

distribui¢ao de Fermi-Dirac
f(E) = e E-ER/KT, (1.15)

A aproximagao € justificivel uma vez que em temperatura ambiente 7 =~ 290 K, o termo implica
em kpT ~ 0,025 eV, lembrando também que o gap de um semicondutor € por volta de 1 eV, e

EFr é proximo a metade, entdo E — Er >> kpT. Usando essa aproximacdo e a Eq. (1.12) na Eq.

(I.14), temos que

1 (2m:\? e
n=s— 2( h;) f (Ec— Ep)!PemEERIKST g, (1.16)
JT E.

e fazendo a substituicao de varidvel E — E. = x e @ = kgT, encontramos que
1 (2m:\? a
n=— (_Zc) o~(E~EF)/KyT f R
2rc\ h E,

%\ 3/2
_ oAl (2mc)/ R KyT (1.17)

AN
— N,o EcEr)/ksT
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onde
N, = o[ meKsT VT (1.18)
T\ 272 '
Observa-se que o resultado da Eq. (1.17]) seria obtido se a densidade de estados fosse
D(E) = N.6(E—-E,). (1.19)

Assim N, pode ser interpretado como uma concentragdo de estados totalmente localizados na
energia E = E,.
Como buracos surgem quando elétrons passam para a banda de conducao, temos

que o numero de buracos na banda de valéncia é

E,
p=| [1-f(E)IDE)E. (1.20)

—00

Observando mais uma vez que Er — E >> KpT, podemos fazer a aproximacao
1 - f(E) = e EER/AsT (1.21)
e seguindo de forma semelhante na obten¢do de n encontramos que
p = Nye Er=ED/ksT (1.22)

onde N,, andlogo a N,, € a concentragdo efetiva de estados com valor constante N,, no intervalo
(Ey,E,—KpT), dada por

Ny

* KT 3/2
zz(mv 5 ) . (1.23)

2nh?
1.2.3 Semicondutores dopados

A dopagem ¢€ realizada em um semicondutor entre outros motivos para tornar suas
propriedades eletrOnicas menos suscetiveis a variacao de temperatura. Ao realizar a dopagem
com impurezas doadoras, t€m-se um semicondutor do tipo n, quando é com impurezas aceita-
doras tém-se um semicondutor do tipo p.

Quando um cristal de silicio ou germanio, por exemplo, sdo dopados com dtomos
do grupo 15, alguns atomos do cristal dao lugar a 4tomos da impureza, em pequenas quanti-
dades a substituicdo pouco afeta a estrutura da rede [2]. Observando que a impureza possui 5
elétrons na camada de valéncia, quatro deles fazem as ligacdes covalentes que os dtomos de
silicio fazem entre si, e o elétron restante € ionizado, passando para a banda de conducao do
semicondutor a temperaturas a partir de 50 K [2], ou seja a impureza doa elétrons para o semi-
condutor. Semelhantemente, quando a dopagem € de atomos do grupo 13 e como estes possuem

3 elétrons na camada de valéncia, para fazerem as quatro ligacdes covalentes, eles roubam um
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elétron da banda de valéncia do cristal consequentemente criando buracos na mesma.

Dopando o cristal quebra-se a invariancia de translacdo do potencial periddico e
surgem funcdes de onda localizadas nas proximidades da impureza. Pode-se obter as energias
associadas solucionando a equagdo de Schrodinger para o elétron dentro do potencial do he-
terodtomo. Os niveis de energia encontrados sdo discretos e podem estar nas bandas proibidas
para o elétron no cristal puro. Observando que a transferéncia de elétrons ocorre a temperatu-
ras consideravelmente baixas, a energia encontrada na impureza doadora é proxima a da banda
de condug¢do, enquanto que para a impureza aceitadora é proximo a banda de valéncia. Os
niveis dentro do gap de energia, podem ser calculados tendo como base o modelo de energia
de ionizacdo do atomo de hidrogénio no estado fundamental. No caso de dopagem com As
(grupo 15) num cristal de germanio, € necessario adaptar a teoria do dtomo de Bohr para levar
em consideracdio a permissividade elétrica do meio e a massa efetiva m; com que o elétron se

desloca na banda. A energia do nivel da impureza é dada por |2

* 4 * 2
nme m, (€
Fo M _ e.(_) Eu, 1.24
24nerh:  my\e) 1 (1.24)

em que € é a permissividade elétrica do semicondutor e Ey € a energia de ionizagao do atomo

de hidrogénio (13,6 eV). Substituindo os valores dos parametros referentes ao cristal, temos

Eo O,lZmO( €

2
— ] x13,6 ~0,006€V. (1.25)
m, 16€

A energia de ionizagdo encontrada € a diferenca entre o nivel de energia da impureza e 0 minimo

da banda de conducao.

1.2.3.1 Concentracdo de Elétrons e Buracos em Semicondutores Dopados

A determinagdo da concentracdo de portadores em semicondutores extrinsecos usa
as mesmas equacoes que as de semicondutores intrinsecos. No entanto, existe uma diferenca
no nivel de Fermi, que segundo sua defini¢do € maior se compararmos um cristal puro com um
dopado de impurezas doadoras, obedecendo a relacdo E; < Ef < E., onde E; € a energia da
impureza doadora. As equagdes de concentracdo de portadores de carga em equilibrio térmico

para semicondutores dopados sdo

ny = N.e~EER/KBT (1.26a)

po = Nye EF=ED/KBT (1.26b)

Observa-se que como a temperatura ambiente Er estd proximo a E. isso implica ng > pg. O sig-
nificado fisico associado a esse evento € que muitos elétrons s@o doados ao cristal, no qual parte

deles se recombinam com buracos, reduzindo sua concentra¢do. Do produto das concentra¢des
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obtém-se uma relagdo importante,
nopo = NeNye Fs/*sT
onde E, € a energia de gap, ou seja, como ndo depende do nivel de Fermi, temos
nopo =12, (1.27)

onde n; € a concentracdo de portadores num semicondutor intrinseco, que pela conservacgao de
elétrons impde n = p = n;. A Eq. (1.27) € conhecida como lei de a¢do das massas e nos mostra
que o produto ngpo nao depende do tipo nem da concentracao da impureza. De posse da lei das

massas as Eqgs. (1.26a) e (1.26b) podem ser reescritas como

no = n;e EF~EN/KsT (1.28a)

po = nie EmERIKsT (1.28b)

em que E; é a energia de Fermi em um semicondutor intrinseco. A partir das concentracdes de
portadores € obtém-se mais resultados tteis, mas primeiro definindo N; como a concentragdo
de impurezas doadoras ionizadas que doaram um elétron e ficaram com carga liquida positiva,
e N, como concentra¢do de impurezas aceitadora ionizadas, temos para um semicondutor ele-
tricamente neutro que

n0+N;=p0+N;. (1.29)

Este resultado € conhecido como equagdo de neutralidade das cargas. Agora de posse das Eqgs.
(1.26a)) até (1.29), podemos obter o nivel de Fermi no semicondutor dopado. Supondo um

semicondutor do tipo n onde todas as impurezas doadoras estdo ionizadas, ou seja N = Ny,

entao
no = po + Ny. (1.30)
Usando a lei de ag¢do das massas Eq. (1.27) na Eq. (1.30) temos
n?
no = —+ Ny,
no

(1.31)
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Aplicando a lei de agdo das massas Eq. (I.27) novamente em Eq. (I.30)) e resolvendo para py

N, Ny\?
P0=——d+[(—d) +n}

encontramos
1/2

> > (1.32)

Considerando Ny >> n;, podemos desprezar a contribuicdo de n; na Eq. (1.31)) e assim temos

no = Ny. (1.33)

No caso da Eq. (1.32) expandindo o termo dentro da raiz em série de Taylor até o termo de

segunda ordem obtemos,

i (1.34)
Po = N, .
Finalmente substituindo a Eq. (1.33) na Eq. (I.26a), obtemos a energia de Fermi
N,
Er=E, —kBTln(—C). (1.35)
Nq

Em funcdo de E;, basta substituirmos a Eq. (1.33)) na Eq. (1.28a)), obtendo

N,
Er =E; +kBTln(—C). (1.36)
Ny

Em um semicondutor do tipo p, onde todas as impurezas aceitadoras estdo ionizadas, ou seja,
N, ~ N, a equagdo da neutralidade de cargas, Eq. (1.29), diz que

Po = ng + Ng. (1.37)

Usando a lei de a¢do das massas Eq. (1.27) na Eq. (1.37) vem que

n?

o4

N, N\,
e ()|
Aplicando a lei de acdo das massas Eq. (1.27) novamente na Eq. (1.37) e resolvendo para no,

encontramos

(1.38)

1/2

> (1.39)

Considerando N, >> n; podemos desprezar a contribui¢do de n; em (I.38)) e temos assim que

N, Na\?
nO:——“+[(—“) +n?

Po = N,. (1.40)
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Figura 5 — Artigos e patentes relacionados ao grafeno. Figura adaptada da referancia [3]).

No caso da Eq. (I.39), expandindo o termo dentro da raiz em série de Taylor até o termo de

segunda ordem obtemos
ny =~ —. (1.41)

Finalmente substituindo, a Eq. (I.40) na Eq. (I.26b) obtemos a energia de Fermi

N,
Er=E, —kBTln(ﬁc). (1.42)

a

Em funcdo de E; utilizando a Eq. (1.33)) na Eq. (I.28b), encontramos que

N,
Er =Ei+kBTln(Fc). (1.43)

a

1.3 Grafeno

Grafeno é um dos alétropos do carbono, de estrutura bidimensional composta por
uma folha de grafite com uma rede honeycomb. A Figural6|mostra o grafeno e algumas formas
alotrépicas do carbono, sendo compreendidas a partir do grafeno para diferentes dimensiona-
lidades geométricas. O célculo da sua estrutura de bandas foi realizado em 1947, no trabalho
investigativo de P. R. Wallace [|11]], com o intuito na época de usa-la como base para o cdlculo
da estrutura de bandas do grafite, que € estruturalmente definida pelo empilhamento de folhas
de grafeno. Apesar do comportamento dos portadores de carga no grafeno serem como o de
férmions de Dirac sem massa, como demonstrado em 1984 no trabalho de G.W Semenoft [[12],
o material nao tinha muita visibilidade cientifica, pois trabalhos de Peierls [[13]] e Landau [14]
demonstraram a impossibilidade estrutural de redes bidimensionais. Nestes € dito que os efei-

tos de flutuacdes térmicas provocam oscilacdes atdmicas transversais ao plano da estrutura com
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carbono Fulereno

Figura 6 — Formas alotrépicas do carbono: grafeno, grafite nanotubo de carbono e fulereno. Figura
adaptada da referéncia .

amplitudes na ordem da constante de rede. Entretanto O crescimento substancial no ndmero de
artigos sobre o grafeno ocorreu a partir de 2003, ano em que os fisicos A Geim e K. Novoselov
isolaram uma monocamada de carbono com a técnica de exfoliagdo mecancia das folhas do
grafite [16]. Tal feito lhes renderam o prémio Nobel de fisica em 2010. O mencionado
estudo foi um novo marco para o crescente nimero de estudos sobre o grafeno, como mostrado
na Figura [3] assim como impulsionaram cientistas de todo o mundo na busca de novos materi-
ais bidimensionais, como por exemplo os dicalcogenetos de metais de transi¢do, nitreto de boro
hexagonal, siliceno, germaneno, fésforo negro, entre varios outros.

Destacaremos aqui algumas notédveis propriedades do grafeno, sua alta mobilidade
eletrdnica da ordem de 2 x 10° cmz/Vs , transparéncia otica de 95%, e alta condutividade
térmica a temperatura ambiente de 2800Wm ™ K=, . Tais caracteristicas geram alta expec-
tativa na utilizacao do grafeno em diversas possiveis aplicacdes tecnoldgicas que vao desde seu

uso em células solares a telas de dispositivo eletronicos e transistores de alta frequéncia.

1.4 Juncoes P-N em Semicondutores

Dar-se o nome de jun¢do p-n um semicondutor com uma fina camada de transi¢ao
separando uma regido do tipo p de uma do tipo n. Esse tipo de configuracdo é a estrutura
base para o funcionamento de diversos dispositivos eletronicos, como por exemplo o diodo.

A Figura [7] apresenta uma ilustragdo de uma jung@o p-n, assim como o campo na regido da
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Figura 7 — Ilustragdo de uma juncdo p-n, apresentando a dire¢do do campo e as cargas na interface.

interface, como serd discutido a seguir nessa secao.

1.4.1 Fabricagdo da Jungdo p-n

Discutiremos brevemente nesta se¢ao algumas das técnicas de fabricacdo de jungdes
p-n de semicondutores. A dopagem de semicondutores € realizada principalmente por meio da
difusdo em alta temperatura. Neste processo, o cristal é aquecido dentro de um forno junto
com um gas contendo a impureza em temperaturas que vao de 400 a 700 °C. A temperatura e o
tempo de exposicao determinam a camada superficial dopada e a concentracao de impurezas.

O fato do processo ocorrer a altas temperaturas produz uma fronteira ndo bem de-
finida, ou seja a concentragdo de impureza varia gradualmente. H4 um outro método chamado
implantacdo idnica o qual € usado para ter mais controle quanto a fronteira. O processo con-
siste na injecao de um feixe de {ons acelerados com energia na faixa 10 a 100 keV penetrando a
superficie. Neste caso, é possivel com essa técnica obter camadas com fronteiras bem definidas
da ordem de 1 yum.

Para explanar o método da difusdo idnica, tomo como exemplo a fabricacdo de um
diodo de jun¢do p-n com a tecnologia planar. Primeiro obtém-se o substrato (pastilha do cris-
tal semicondutor), a partir do corte de um bastdo do semicondutor o qual € crescido em alta
concentragdo de impurezas do tipo n, € por isso sinalizado por n*. A alta concentragio é reque-
rida para a formagao de contato Shmico com a camada metélica depositada posteriormente. No
proximo passo € crescida sobre o substrato uma camada do semicondutor do tipo n, com uma
concentracao menor que a do substrato, usando a técnica de crescimento epitaxial. Supondo o
cristal ser de Si, a etapa seguinte consiste em levar o material até um forno com a uma atmosfera
de oxigénio tendo a inten¢ao de obter uma camada fina de SiO;. Passada essas fases, € realizada

a fotolitografia, usada para remover o 6xido das regides onde pretende-se fazer a difusdo.
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1.4.2 A Barreira de Potencial na jung¢do p-n

A jung¢do em equilibrio possui um campo elétrico cruzando a camada de transigao.
O campo tem sentido da regido n para p, sendo definido pelo acimulo de cargas opostas que ou-
trora atravessaram a barreira como corrente de difusao, geradas pelo gradiente de concentragao
de portadores do tipo n e p em cada lado da juncdo. A corrente € cessada pelo campo que pro-
duziu, uma vez que este se opde ao movimento dos portadores de carga, Figura [/l O entorno
da camada de transi¢do, onde hd as cargas responsaveis pelo campo, possui 0 nome regiao de
carga espacial. Nela existe uma diferenca de potencial V) que é chamada de barreira de poten-
cial, sendo o nome referente ao degrau de energia que ela produz entre portadores de carga em
lados opostos da barreira, como ilustra a Figura [§[(b). Para entender tal influéncia nos niveis
de energia, basta lembrar que a energia de um elétron num potencial eletrostatico é E = —eV,

sendo assim a diferenca entre as energias das bandas de conducio das regides p e n €,
Ecp —Ec = _e(¢p +¢n) = eV, (1.44)

que em unidades de eVolt € exatamente o valor da diferenca de potencial, o que condiz também
com a teoria de pertubacao independente do tempo - a correcdo de primeira ordem para a ener-
gia € o valor esperado no estado ndo perturbado. Nesse caso considera-se o fundo da banda de
condu¢do no semicondutor intrinseco como estado nao perturbado e as perturbagdes sdo cau-
sadas devido as dopagens que abaixa o nivel de Fermi no lado p e aumenta no lado n, como
ilustra a Figura §(a).

Pode-se obter o valor Vj da barreira de potencial, partindo do fato de que o nivel de
Fermi € constante na jun¢do e o semicondutor intrinseco € 0 mesmo nas duas regides. Assim
usando a Eq. para fora da regido de carga espacial, podemos relacionar as concentragoes
e as energias por

ppo = nieEERksT

Do = nl.e(Ein—EF)/kBT )

Sendo p,o € ppn as concentragdes de equilibrio de buraco no lado p e n respectivamente. Isto
implica que
R0 _ eEpEmiksT (1.45)
Pno
A diferenca entre os niveis de Fermi nas duas regides é como a diferenca entre os niveis do

fundo da banda de condugdo em cada lado da jungédo, Eq. (1.44), pois o nivel de Fermi mantém
uma diferenga constante da banda, E;, — E;, = eV). Substituindo isto na Eq. (1.45]) e resolvendo

para V), temos
_ ksT, Pro

e Pno

Vo (1.46)
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Barreira de potencial

E E eeeeeeg

eV,

(a) (b)

Figura 8 — (a) Representacdo energética dos semicondutores do tipo p e n de maneira separada,
apresentando o nivel de Fermi em cada caso. E. é da banda de condugdo, E, a banda de valéncia, Er a
energia de Fermi, e E; é a energia de Fermi no semicondutor intrinseco. (b) Representacio energética
da formagdo de uma jungao p-n de semicondutores. Figura adaptada da referéncia [2].

Usando a lei de agdo das massas, Eq. (I.27) na Eq. (I.46)), ¢ possivel encontrar o potencial em

fungdo das concentragdes de elétrons, dado por

kgT
Vo= -2 in™ (1.47)
e npo

Com isso em maos, conseguimos obter o potencial em fun¢do da concentragdo de impurezas

usando as Eqs. (1.34) e (1.40) na Eq. (I.46) o que resulta em

kgT = N,N,
V0=B—ln a2d’
e ni

(1.48)

sendo tal relacdo vélida quando a concentracdo de impurezas aceitadoras é muito maior que a

concentra¢ao de portadores no semicondutor intrinseco, ou seja, N, >> n;.

1.4.3 Carga e Campo na Juncao em Equilibrio

Encontraremos nessa secdo o campo elétrico na regido de carga espacial e bem
como a barreira de potencial em fun¢do das concentracdes de impureza e do comprimento da
regido de carga espacial.

O campo elétrico nas proximidades da camada de transi¢do da juncdo impede que
elétrons passem de p para n e buracos de n para p, empurrando-os de volta para o lugar de

origem, assim o campo elétrico é essencialmente devido aos ions de impurezas doadoras e
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aceitadoras. Esse esgotamento de cargas méveis na regido de carga espacial é o motivo pelo
qual a mesma também seja chamada de regidao de deplecao.

Sendo Ny a concentragdo de impurezas doadoras que cederam elétrons para o se-
micondutor, tornando-se positivas € N, a concentracdo de impurezas que tomaram elétrons do
mesmo, tornando-se negativa, entdo a densidade de carga no lado n é p = eN; constante até uma
distancia [, da interface, e zero fora dela. Do mesmo modo, na regido p a densidade de carga
serd p = —eN, em uma camada de espessura [,,. Partindo do fato de que a jungio € eletricamente
neutra, temos que o modulo das cargas nas duas regides sdo iguais. Sendo A a drea de sec¢ao
reta da juncao e a carga total dada pelo produto da densidade volumétrica de carga pelo volume,
temos

eNyAl, = eN,Al,,

o que resulta em
Naly, = Nyl (1.49)

Chamando de [ = [, + [, a largura total, podemos relacionar a espessura de cada camada as
concentracdes de impurezas, com sendo

Ny N,

l,= —< 1, =—< 1.50
PN, + Ny "N+ Ny (1.50)

Observa-se que a espessura em um lado € tanto maior quanto menor for a sua dopagem.

Podemos obter o campo elétrico aplicando a lei de Gaus na forma diferencial, isto

(¢

de€ p
— ==, 1.51
dx € ( )
e integrando a equacao no intervalo (-/,,0), temos
N,
£x) = -y — g, (1.52)
€

em que £( ¢ uma constante de integracdo referente ao valor de £(0), na qual encontramos o
seu valor explorando a condi¢do de contorno £(x = —[,) = 0 devido ao campo ser nulo fora da
regido de deplecdo, o que nos da £g= eNyl,/e. Logo, integrando a Eq. dessa vez no
intervalo (0,1,), encontramos

N,
ex) = 24y g, (1.53)
€

Usando a condi¢do de contorno E(x) = [, = 0, obtemos Eg= eN;l,, /€. Assim
E0=eNylp/e =eNgly/e. (1.54)

De posse do campo elétrico encontraremos o potencial em p e n usando a relagdo E(x) =
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—d¢(x)/dx e integrando em cada regido. Assim para a regido p vem

LeN, , eNd
¢,,(x):§e 92+ 0Py (1.55)
€ €

onde C € uma constante arbitraria de referéncia para o potencial. Escolhendo ¢(-1,) =0 e

substituindo na Eq. (1.55]) temos

C= eN 12
6 (1.56)
= ¢p(x) p)
Agora integrando o E(x) na regido n, temos
1 eN, Nyl,
Pn(x )———e—d 2_ Sy (1.57)
€ €
O potencial € continuo, o que implica ¢,(0) = ¢,,(0), e consequentemente
C = _eNg, eNg Ny,
2¢e P 26
(1.58)
¢ ( ) _ eNd l l l
" € 2
Finalmente a barreira de potencial Vo = ¢(l,,) — ¢(I,) € dada por
eN, l Il
Vo = guln) = —* ( Sli- ”2”),
€ (1.59)
Svp=Da - e
0= e nt = 2 0¢

1.4.4 Corrente na Juncdo Polarizada

Aplicando-se uma tensdo V em uma juncdo p —n ocorrerd uma passagem de cor-
rente, cuja intensidade depende do sentido da tensdo, que € direto se for de p para n, o que
diminui o valor da barreira de potencial de Vy — Vi —V, e sentido reverso se for de n para p,
0 que aumenta o valor da barreira de potencial de V) — Vo + V como mostrado na Figura[9] A
consequéncia € que a corrente no sentido direto é maior, porque os portadores terdo uma bar-
reira de potencial menor para atravessar. Essa assimetria € essencial para o funcionamento de
dispositivos como diodos e transistores de juncao.

Sera adotada a convencdo de que V € positivo se for no sentido direto e negativo
caso contrario. Para entender a corrente / gerada por V € necessario uma andlise do que acon-
tece em cada parte do semicondutor. Primeiramente, fora da regiao de deple¢do, a regiao neutra,
a corrente existente é a de deriva, que € devida ao movimento dos portadores majoritarios de

cada regido, sendo estes buracos na regido p e elétrons na n. Quando a tensdo V € aplicada,
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N
S

(a) (b) (c)

Figura 9 — Influéncia do potencial externo aplicado na jun¢do p-n: (a) potencial em situag¢do de
equilibrio; (b) potencial externo no sentido direto; (c) potencial externo no sentido reverso. Figura
adaptada da referéncia [2].

buracos da regido p movem-se em direcdo a regido de deplecao, ao chegarem proximo a jungao
eles recombinam com elétrons vindos da regido n, 0os que sobram entram na drea de deplecdo
conseguem atravessa-la ja que hd uma menor densidade de portadores. Ao chegarem na se-
gunda fronteira da regido de deplecdo, x = [,, os buracos sao injetados na regido n onde sdao
portadores minoritarios. A diferenga na concentracdo de buracos 6p = p, — pno encontrada em
x > [, provoca difusdo dos mesmos, a qual decai exponencialmente a medida que se distancia
de x = In:

5p(x) = Ape™tr, (1.60)

onde L, € o comprimento de difusdo sendo da ordem de 1073 cm a 107! cm, muito maior que
a espessura da camada de carga espacial, / = 1 ym. Facamos uma mudanca nas coordenadas
afim de facilitar os cdlculos para corrente total que atravessa a interface da juncdo. No lado n
representaremos a coordenada por x, com origem em x = 0 na fronteira da regido de deplecao,
e no lado p usaremos a coordenada x” onde x’ =0 é o ponto x = —[,, como mostra a Figura
[10[(a). Partiremos da corrente de portadores minoritdrios devido a difusdo de buracos na regido
n e elétrons na regido p, em que para conhecé-las € necessario as concentracdes de portadores.
Igualando as Eqs. (I.46) e (1.47), temos

Ppo _ Mpn0 _ o*Vo/ksT

(1.61)
Pno npo

Com a aplicacdo do potencial externo V no sentido direto, o potencial da barreira passa a ser
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Vo —V, e a diferenca nos niveis de Fermi intrinsecos nos dois lados € E;, — E;;, = e(Vy — V). Por
tanto, usando a mesma linha de raciocinio na obtencdo da Eq. (1.45)), a razdo das concentragdes

de buracos nas fronteiras da regiao de deple¢do € dada por

/
Pp(X" =0)  v—vyker
——=e . (1.62)
pn(x=0)
Para pequenos valores da corrente na juncdo, as concentragcdes dos portadores majoritdrios tem
variagao desprezivel em relacdo aos valores de equilibrio quando a jun¢do é submetida a uma

tensdo externa. entdo p,(x’ = 0) = p,o. Substituindo esse resultado na Eq. (1.62) e dividindo-a

pela Eq. (1.61) obtém-se que
pn(x=0) _ ooVIksT (1.63)
Pno
Observa-se nessa equacdo que a concentracdo de portadores minoritarios nas fronteiras da

regido de deplegdo cresce exponencialmente se a tensdo V € no sentido direto e cai exponen-
cialmente no caso contrdrio. Com a Eq. (1.63)) analisamos como o excesso de concentracio se

comporta ao longo de x, para tal basta substitui-la na Eq. (1.60), assim obtemos
5pn(x) = puo(e 8T — De™ b, (1.64)
Com isso podemos encontrar a densidade de corrente de difusdo dos buracos em +x, dada por

Regido de carga espacial

Lado p

Ladon

(a)

x’ 0
I=IP+In
Ider :_ :
P ! i
© y
;’ 0 0 x g

Figura 10 — (a) Concentracio de portadores minoritarios na jungdo p-n. (b) Correntes de difusido dos
portadores minoritarios. (c¢) Correntes de difusdo e de deriva na jungao p-n. Figura adaptada da
referéncia [2].



33

. D
T3 ) = e puoleVHsT — 1y, (1.65)
P

2 . . . . )
onde D =1 /27 € o coeficiente de difusdo dos buracos, e [ € a distancia média percorrida por um
buraco entre duas colisdes, e 7 0 tempo médio entre duas colisdes. Sendo A a drea da secdo reta

da juncao, a intensidade da corrente de difusdo de buracos em x =0 €
19(0) = A 22 (VT 1.66
» (0)=e L—ppno(e -D. (1.66)

A recombinacdo na regidao de deplecao € desprezivel, por tanto podemos aproximar a corrente
de buracos nessa regido para valor constante, ou seja, tem o mesmo valor Ild,lf (0) encontrado
na fronteira, como mostra Figura[I0|c). Usando a mesma linha de raciocinio das Eqgs. (I.61) a

(1.66), obtém-se a corrente de difusdo de elétrons na fronteira da regido de carga espacial como

- D
1970) = eAnpo(e! T 1), (1.67)
n

Sendo a corrente constante, ela € igual em qualquer parte do circuito, fios e juncdo, portanto a
corrente total € dada somando (1.66) e (1.67)), resultando em

[ =1,(ek8T _ 1), (1.68)
onde b
D
I, =eA (L—: Pno + L_Z"”O)' (1.69)

O resultado da Eq. (1.68]) é a chamada equag@o do diodo. Ela foi deduzida a primeira vez por

W. Schockley, um dos 3 laureados pelo Prémio Nobel em 1956 pela descoberta do transistor.
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2 MODELO TEORICO

Tigth-binding (do inglés, ligacao forte) € um método usado no calculo de estrutura
de bandas de energia, que consiste em considerar, como o nome indica, os elétrons fortemente
ligados aos dtomos do cristal de tal forma que eles possuem fraca interacdo com potencias
de atomos vizinhos. Com essa consideracdao pode-se descrever a fungdo de onda dos elétrons
no cristal como uma combinacdo linear dos orbitais atdmicos do dtomo isolado ao qual ele

pertence. Formulando a Hamiltoniana do cristal como
H = Hy + AU, 2.1)

onde H, € a Hamiltoniana de um atomo isolado e AU possui todas as corregdes necessarias a
Hamiltoniana para se produzir o potencial periddico completo do cristal. Logo, as autofuncdes
atomicas ¥, que sdao autofuncdes de H,; com autovalor E, também serdo autofungdes de H
desde que AU seja zero onde quer que a ¥, ndo seja. Levando isso em conta, temos que cada
orbital ¥, dos N sitios da rede localizados por R produz N niveis no potencial periddico com
fungdes de onda v, (F— R), no qual tais fun¢des, segundo o teorema de Bloch, podem assumir a

forma de uma onda plana vezes uma fun¢do com a periodicidade da rede de Bravais, dada por

= > 2B
Y+ R, k) = "Ry (p), (2.2)
= pd . ~ /. .
onde R = njdj +npdy + n3az é um vetor qualquer da rede de Bravais, ny,n,,n3 sdo nimeros in-
teiros, e dj, a3 e a3 sdo vetores da rede primitiva. As N combinagdes lineares de que precisamos

Sao

- -

! KR 7
—= e =R b, (2.3)
VR

P, (7, k) =
onde o somatério em R varre todos os sitios da rede, 1/ v/N é um fator de normalizagdo e K varia

pelos N valores na primeira zona de Brillouin em acordo com a condi¢ao de contorno periddica

de Born-von Karman, que tem como consequéncia
3\ m
- | o
k= Z —b;, (2.4)

onde m; é um ndmero inteiro, N; sdo nimeros inteiros da ordem de N!/3 que satisfazem N =
. ~ g ~ . ., .

N1N>N3 (N1 € o nimero de atomos na dire¢do x, Ny y € N3) e b; s@o os vetores primitivos da

rede reciproca. Iremos verificar que a Eq. (2.3) € uma func¢do de Bloch, fazendo a seguinte

~ =
transformagdo 7 — 7+ R:
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K E Ry, 7~ R - R). R,

P =
elk.R”wn(r—,»_ R)”,k),

= W, (74 R,R) = Ry (7 1), (2.5)

onde ﬁ, R’ e R” sio os vetores da rede de Bravais.

Ha uma falha aqui até entdo, usar y,, como autofuncdo da Hamiltoniana cristalina
nos dar autovalores E, independentes de kK, entdo ao invés de usar as autofungdes atdmicas
como solu¢ao da Hamiltoniana cristalina usemos uma combinacao linear de tais fun¢des, onde

. . ' . P
os coeficientes variem conforme k, isto é

- 1 TR B3
VR E) = —= > e, (F-R), (2.6)
N
onde
M
OF = ) Cuth(r). 2.7)
m
Substituindo a Eq. (2.7) na Eq. (2.6), obtém-se
1 TR
PR = = ; ek ; Com®m(P). (2.8)

Conhecendo a Hamiltoniana cristalina e suas autofuncdes, obtém-se os devidos autovalores por

meio da seguinte equagao

E (k) = w 2.9)
(Wnl¥n)
Substituindo a Eq. (2.6) na Eq. (2.9), temos que
M M
< D ComOOu(k,P) H‘ D Com ROy (&, ?)>
< D Con®Y K, )| > Come B) i (K, ?)>

M 'M
f D ConOKH D oy R0y (K, F)F
m m

9

M M
f > Con @ &7 > Come B0 R 7
m m’



M
Y, Cin@Cu(®) [ O ErH e E. P
m=1,m'=1

- ,
D ConOCom (R f O}, (K, YD, (K, F)F

m=1,m'=1

M
N o B Cnt B R | H] 0 (R, )
m=1,m'=1
_ M - - - - .
Z Crm(K)C oy (k) D, (k, f’)|c1)m, )

m=1,m’=1
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(2.10)

Observemos que as matrizes <<I>;1(l€, ?)|H |CDm/ (k, P)e (CI);;(IE), 7)|d)m/ (k, 7)) sdo hermitianas. Usu-

almente nomeiam-as como matriz de transferéncia e matriz de overlap respectivamente, e seus

elementos sao definidos por

Hpn = {@p|H|Dpr) (m,m’ = 1,2,..., M),

S = (@ @) (mym’ = 1,2,..., M).

Substituindo a Eq. (2.7) na Eq. e na Eq. (2.11b) temos
1 TR - 1 Y] =Y
(@) = (= 3 R B = " e g7~ ),

_ 1 il:.(]?—]?’) > B > D)
=< Ze <wm<r—R>'H'wm'<r—R >>,
R,R’

1 ik.(R-R

N

e

)fRR’ )

[

L

-7
R

em que define-se

-

trwe = (P = BO| | (7= RD),

(2.11a)

(2.11b)

(2.12)

como integral de transferéncia ou parametro de hopping, com valores normalmente calculados

e tabelados através de célculos de primeiros principios para cada cristal. Fazendo a mesma

substitui¢do da Eq. (2.7) na Eq. (2.11b) temos

RI
1 T RB_RP 52 S 7
=2 R><wm<r—R>'wm'<r—R'>>,
RR
1 2 (R-R
— Nzelk (R- )SRR’,
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em que define-se
swre = (Y7 B\ (7~ B)), (2.13)

como integral de overlap, em que os elementos correspondem justamente a sobreposicao de
orbitais.

E notdvel que tanto o parimetro de hopping quanto o de sobreposicdo de orbitais
tem valor numérico menor para atomos mais distantes, o que reflete-se em geralmente usar
uma aproximagdo de primeiros vizinhos. Neste caso, sempre se pode considerar segundos,
terceiros até mais vizinhos, no entanto o calculo numérico torna-se dispendioso. Entretanto,
caso ja se obtenha uma aproximacao satisfatéria com somente primeiros vizinhos, adota-se tal
aproximagao por questao de eficiéncia.

Substituindo as matrizes de hopping e de overlap Eq. (2.9), obtemos

M
D Hu CryBYCo (B
E,®) = ’"";4 =1 . (2.14)
mm’=1

Buscando os coeficientes C,,,, uma vez que o sistema possui func¢oes de ondas que minimizam,

podemos derivar a Eq. (2.14) com relacdo a C;,, e igualarmos a zero, mantendo os demais

parémetros constantes:

OE
Cm

M M

m’'=1 m,m’=1

i - > S Coanr (B) =0,
> St Con®Cuw® () St Con®Cam K] "

m,m’=1 m,m’=1

M
D" Hi G () Coe (0

M
> mm'=1 -
= Z Hypy Cry (k) — v . Z S s Com (K) = 0,
'=1 . 7 =, =1
" D S CopnB)Cor ) ™
m,m’=1
M M
= > Hyt Cot (0) = En(®) > S s Cor (B). (2.15)
m'=1 m’'=1

Observando que a soma ocorre sobre o indice m’ e que H,y,y € S sd0 os elementos das
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matrizes de hopping e de overlap, respectivamente. A Eq. (2.15) pode ser reescrita na forma
HC, = E,(0SC,. (2.16)
Dessa maneira encontramos a equagao secular para as autoenergias E(k), dada por
[H - E(K)S1C,, = 0. (2.17)

Se [H — E(I?S )] possui matriz inversa, entao temos que o coeficiente C,, € zero, o que nos da a

solucgdo trivial para Hamiltoniana cristalina. No caso contrério temos que
det[H — E,(k)S] = 0. (2.18)

Entdo, sendo conhecidas as matrizes de hopping e de overlap esta equacao caracteristica nos da

os autovalores E,(k) da Hamiltoniana do cristal.

2.1 Tight-inding no grafeno
2.1.1 Estrutura cristalina do grafeno e sua rede reciproca

Com relacdo a estrutura eletronica do grafeno, a hibridizacdo dos seus orbitais e
formato da rede cristalina vemos que as 3 ligacOes o determinam o plano do cristal formando
angulo de 120° entre si, sendo assim a estrutura cristalina do grafeno € a mesma de um favo
de mel com constante de rede a.. = 1,42 A. Esta nfo é uma rede de Bravais, mas ela pode ser
descrita pela composi¢do de duas redes de Bravais monoatomicas triangulares. Assim a rede
do grafeno fica determinada por dois pontos na base sendo um pertencente a uma sub-rede A e

outro a uma sub-rede B rotacionada de 180° em relacdo a primeira, os vetores de base sao dados

31 3 1
6_1)1261(%,5], 51)2261(%,—5), (2.19)

por

coma = \/§acc. Com isso e a relagdo a;b; = 2n6;;, onde b; sdo as componentes dos vetores da

rede reciproca, obtemos que

S (1 V3) 5 (1 V3
bl—b(E,T), bz—b(i,—T), (2.20)

An
\3a

obtemos a primeira zona de Brilluoin, area sombreada na Figura b), lembrando que a célula

onde b = . Com isso, temos a rede reciproca e através da célula de Wigner-Seitz da mesma,
de Wigner-Seitz € constituida pela menor entidade geométrica formada por planos que seccio-
nam ao meio retas que ligam um ponto da rede aos demais. Ha dois vértices da primeira zona de

Brillouin que ndo sdo equivalentes, K e K’, os outros sdo obtidos como uma combinacio deles
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(b)

Figura 11 — (a) Rede real do grafeno com a célula unitaria na regido tracejada em vermelho. (b) Rede
reciproca do grafeno com a primeira zona de Brillouin em vermelho. Figura adaptada da referéncia [J5]].

com um vetor da rede reciproca. Tais vértices sdo conhecidos como pontos de Dirac e serdo
melhor abordados adiante. H4 também outros pontos notdveis, como I' e 0 M, de alta simetria.
As coordenadas de tais pontos sdo:
4r (V3 1 dr (V3 1
K= —( , K'=—

2
= - _ SR I'= M=——:(1,0). 2.21

2.1.2 Estrutura eletronica do grafeno

Para entender o método tight-binding no grafeno € necessario compreender como
estdo organizados os dtomos que o constitui € o proprio dtomo em si, o carbono. O dtomo de
carbono possui 4 elétrons na camada de valéncia (25 e 2p?), no qual o orbital 2s hibridiza
com o orbital 2p gerando um orbital hibrido sp?. Os orbitais 2s, 2p,, 2p, formam os orbitais
o (ligante) e o™ (antiligante). As ligacdes o s@o fortes ligagdes covalentes que ficam no plano
da folha de grafeno e sdo responsaveis pela estabilidade energética e propriedades elésticas do
cristal. O orbital p, restante € normal ao plano da folha como ilustra a Figura[I2{a), definindo os
orbitais 7 (ligante) e 7 (antiligante), os quais sdo responsaveis pelas propriedades eletronicas
no grafeno. As bandas ligantes o e antiligante o™ estdo separadas por um alto gap de energia
(> 12 eV) como apresentado na Figura 1(b), o que leva a desconsideracdo das mesmas em
relacdo as propriedades eletronicas do grafeno. Ja os orbitais ligantes 7 e antiligantes 7* geram
as bandas de conducio e de valéncia, as quais se tocam no nivel de Fermi nos vértices da zona

de Brillouin. Por conta disso, escreveremos as fun¢des de Bloch utilizando, exclusivamente, a
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(a) (b)

Figura 12 — (a) Posicdo dos orbitais 7 € o por sitio na estrutura cristalina do grafeno. (b) Faixas de
energia para os orbitais r e o~. Figura adaptada da referéncia .

combinacao linear de orbitais atdbmicos Pz:

- 1 TR N >
(K, 7) = i Z Rip.o(?-ro—R)), (a=A,B), (2.22)

c . . , S
onde 7 () € um vetor que vai da origem a um dtomo da sub-rede A (B) e R; = njaj +noads varre
toda a rede. Escrevemos assim as autofunc¢des do cristal como uma combinacdo das fungdes de

Bloch para cada atomo da base, dada por

¥, (k, ) = Cra()Da(k, P) + Crp()Dp(K, 7). (2.23)

2.1.3 Aplicacdo do tight-binding de primeiros vizinhos no grafeno

Tendo em vista que o grafeno possui 2 d&tomos por célula unitdria, podemos escrever

sua matriz Hamiltoniana da seguinte forma:

H H
H= [ AA AB], (224)
Hps Hpp

com dimensdo 2 X2 com elementos dados pela Eq. (2.1Ta). Encontrando o elemento Haq,

temos que
Hpp = <(DA‘H“DA>,
1 KR 2 o > 1 ik.Ry > o 5
={—=) " lpzA("_rA_R')H‘_ e pa(F=7A=Ry) ),
< VN Z ! ‘/NZ ! (2.25)
1

= 5 2 O ps (-1 - R

IN)

H|poa(= 15 - R0),
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.

[

Figura 13 — Vetores dos primeiros vizinhos de um sitio B.

— - L. — ’

com R; = ra + R varrendo todos os sitios da sub-rede A, lembrando que R = nd] + npa> é um

vetor qualquer da rede de Bravais. Considerando apenas os primeiros vizinhos, levamos em
g =2 ., ~ , . . « .

conta o caso R; = Ry ja que ndo hd primeiros vizinhos da mesma sub-rede. Logo

Hyp = %(Pm(?— A —ﬁ)'H

Pa(F=ra—R)) = &z, (2.26)

que € a energia que um elétron tem no orbital p, de um atomo isolado. Da mesma maneira,

temos a contribui¢c@o para o sitio B, como sendo
HBB = €pz- (2.27)

Para os elementos da diagonal secundéria da matriz Hamiltoniana, Eq. (2.24), temos que os

— H* o3
termos Hap = Hp, s@o

* 1 ik (Ri—R; 5 o > 2> 5
Hap = Hyy = = > @O poa(F= 13 = R)|H|pas('- 1 - K)), (2.28)

ij
- - , . 7z
onde (R; = g + R) cobre todos os dtomos da sub-rede B. Fixando em um dtomo da sub-rede A,
em 7, por exemplo, e considerando a aproximagéo de primeiros vizinhos, a soma em j alcangara
> o - . .
apenas os vetores Ri, R, e R3 mostrados na Flgura Assim temos que
L kes-ra) >

Hyp = N[e B <PzA(rA)'H

R o

P=(B)) + e F Ay (70| H| pos(r — b))

sz(r_é _a3)>:|’ (2 29)
— t(l +e—il?.a'i +e—iﬁ.a3),

= tf(k),
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onde ¢ € a integral de hopping, a qual possui valores tabelados, dada por

t= (pa(?— 74— B)|H|ps(P- 13 - R), (2:30)
e
fk) = (1+ e *a1 4 gmikady, (2.31)
€ o fator de estrutura geométrica [[19]. Assim, como Hyp = H; 4> @ matriz de transferéncia fica
€, tf(K
H:[ b ﬂ)} (2.32)
tf*(k) €pz
A matriz de overlap é dada também por uma matriz 2 X 2 seguinte forma:
G- (SAA Sag| _[(@al®s) (DalDp)
Sea Spp) \(Ppl®a) (DplPp)

Usando a Eq. (2.22)), temos que o termo da integral de overlap S 44 é dado por

1 CR S 11 s R
&M:<——- e*&nﬁW—a—Rﬂ——— em&ﬂﬂﬁ—ﬂ—R3>
VNEI IVN%: g

1 ii(R—R,; 5> o > 5> o 5
=N Z et R’)<PzA(i’ —7A _Ri)'PzA(r —TA— Rj)>,
LJ

1 L, =
= {pa=ri-R)

=1.

pZA(f)_ ’”2 _R))>’

O termo S pp € a sobreposi¢cdo do orbital em si proprio assim como S 44, logo Spp =S4 = 1.

Os termos na diagonal secundéria sdo dados por

1 ik(Fa—ra JN N T JEN
Sap= N[elk(m D pe )| p2a(rB)) + BT ()

+gﬂ@—@—ﬂx

sz(r_é _a_i)>9

PA(F3)

pep(E— )|, (2.33)

onde s € a integral de overlap, ou seja, € a sobreposi¢ao do orbital p, em seu primeiro vizinho,

s = (paa (=13~ B|pep(F~ g~ B)). (234)
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*

Com isso, e verificando que S g4 = S 7 ,, a matriz de sobreposi¢ao pode ser reescrita como

AB’
S = [ Lo (k)]. (2.35)
sfi* 1
Substituindo as Eqs. (2.32) e (2.35) na Eq. (2.18) obtemos
deniH-gs]=| TTE OTEIWI_ (2.36)
(t—Es)f*(k) €~ E

o que nos da

EL(R) = 2 F 2.37)

EXVGN
onde E_ (E,) corresponde a banda de valéncia (condug@o). Escolhendo a energia €,, =0 e

considerando a sobreposi¢ao de orbitais p,4 e p,p desprezivel, podemos reescrever as matrizis
de hopping e overlap como

H:[ 0 ff“‘)), s:[l 0]. .38)
tFr® 0 0 1

Dessa forma a relagao de dispersao da energia torna-se

EL(k) =%t f (k)| = Ft \/3 +2[cos(k.ai) + cos(k.a) + cos(k.(@i — @), (2.39)

5
e reescrevendo segundo as componentes (x,y) dos vetores k, dj € d>, obtemos

3 ak ak
Eu(kky) = 5t \/ 1 +4cos(7\/_akx) cos(Ty) +4cos? (TY) (2.40)
Como E; ¢ periddica, toda a informagéo sobre ela esta contida na primeira zona de Brillouin.
Neste caso para encontrar os pontos (kx, ky) em que as bandas de valéncia e condug¢ao tocam-se,
ou seja, a posi¢ao do vértice dos cones de Dirac K e K’ basta igualar a Eq. (2.39) a zero, que é
o mesmo que igualar a Eq. (2.31]) a zero, assim obtendo

-

f(k)=0,
1+e_ilzaj+e_i15“§:0
- [v3 ky] [ v3 ky]
—ia| %= aky+-5 —ia| %= ak,—=
RS P R S

Multiplicando a equagdo acima por explia( V3aky/2)] vem

_iﬂ iﬂ ia[‘/Tgakx]
e 2 +e2 =—¢

b
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em que o termo a esquerda é duas vezes a parte real do nimero complexo. Reescrevendo esta

equacgao na forma trigonométrica temos
aky 3 3
2cos( > ) = —cos(%akx)— isen(%akx). 2.41)

Como o termo da direita da igualdade € um ntimero real, o termo a esquerda também €, ou seja

o termo imagindrio € zero, o que nos da os valores para k,, como:

3 2
isen(iak ) 0= ke=+—"  (1=0.12.3...). (2.42)
2 ia

Substituindo o valor encontrado para k, na Eq. (2.41) vem

ak, %, se n ¢&impar,
cos
2

—%, se n ¢épar,

ou seja ky = £m/3a, se n € impar e ky = +4m/3a se n € par. Com isso, obtém-se os chamados

pontos de Dirac, mostrados na Figura

b (V3 1) 5 b . o b ( V3 1)
K__ A~ Al K_blz_(07_1)7 K_(b1+b2):_ 5 > (2433)

30272 V3 Vil 272

b \/§ 1) - b - - b \/§ 1
K'=—|—,-5|, K-by=—2(0,1), K’—(b1+bz)=—(——,——)- (2.43b)

3027 2 V3 Bl 272

ky
N ZTE\/_ 211')
b1 ’
4n
(033)
a
(Zrt\/_ 211)
L[ 2v3 2n 3a 3a
5 3a '3a 211'\/_0
M
3a y Ky
o [ 2mV3 2@ _,(2mf§ _2_11:)
“\7730 ' 34 2\ 3¢ ' 3a

K30—

3 b\Zn\/_' 211'

Figura 14 — Representacdo da primeira zona de Brillouin do grafeno com as coordenadas dos pontos K,
K’, " e M. Os vetores primitivos b| e b sdo representados pelas setas verdes. Figura adaptada da
referéncia [6]].

Fica explicita a existéncia de s6 dois pontos ndo equivalentes, nos quais as bandas
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elétron

J

buraco

banda 7

Figura 15 — Estrutura de bandas para o grafeno com destaque para a dispersao linear que corresponde
aos cones de Dirac. Figura adaptada da referéncia [E]]

e n* se tocam. Calculando a energia nas proximidades dos pontos K ¢ K’ obtém-se uma
dispersao linear das bandas de condugdo e de valéncia produzindo os chamados cones de Dirac,
Figura [I5] Além disso, observando a dispersdo de energia seguindo um caminho que passa
pelos pontos de alta simetria mostrado na Figura[16] vé-se o gap nulo no ponto K bem como a
simetria das energias acessiveis para os estados ocupados e desocupados em relagdo a energia
zZero.

Como a banda r estd completamente cheia, entdo o nivel de Fermi € E¢ =0, e como
as bandas de valéncia e condug¢do se tocam no zero de energia, o grafeno possui caracteristica
de metais. No entanto como a superficie de Fermi € constituida de apenas um conjunto finito e

discreto de pontos, € dito que o grafeno € um semimetal ou um semicondutor de gap nulo.

K r M K
k(A

Figura 16 — Dispersdo de energia ao longo dos pontos de alta simetria I', M e K. Figura adaptada da

referéncia [6].
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2.2 Aplicacao de campo magnético e o caculo da corrente de densidade de probabilidade
2.2.1 Campo magnético no método tight-binding

Para adicionarmos a contribui¢do de campo magnético no Hamiltoniano tight-binding,
consideramos a substituicdo de Peierls, que corresponde a uma fase adicional no parametro de

hopping, da seguinte forma

tyn — toe> ™ Pmn (2.44)
em que
1 (s
®,,=— | Adl, (2.45)
0 Jrn,

h . P2 . »
onde @y = — é o quantum de fluxo magnético e A € o potencial vetor do campo magnético, que
e

aqui consideramos como sendo perpendicular ao plano do grafeno, tal como B=-B% em que
se usa o gauge de Landau A= (By,0,0). Vamos agora mostrar o cdlculo do fluxo magnético
para o potencial vetor escolhido e considerando os primeiros vizinhos na integral de linha da
substituicdo de Peierls. Assim a fase de Peierls na transicao entre primeiros vizinhos de um
atomo B na origem €

-

L[ o s e
Fmln = o By(x)X.(dxX +dyy),
LOT

'm
B I'nx
(Dr?)rf, = (DTOI y(x)dx.

0
Na transi¢do de B para A1, y(x) = V3x, de B para Ay, y(x) = — V3x e de B para A3z, y(x) =0,

ja Fi 7; 0 vetor posicao do sitio A;, a fase de Peierls para os primeiros vizinhos
veja Figura|l7| Sendo 7; ;

(2.46)

é

rori (DO
Oo = V3Bag (2.47)
T 2@y 4
o %
LT 120

onde, ¥, =3 \/§a%CB/ 2 € o fluxo magnético transpassando um hexagono de carbono de lado
ace = 0,142 nm, que € a distancia interatdbmica. Com isso os parametros de hopping entre os

primeiros vizinhos sao dados por

in ®,
11 (@) = fpexp [gao] ,
it P,
n(®) = foexp [—ga;], (2.48)

3(P) = o,
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A1

A3

A2

Figura 17 — Hoppings para primeiros vizinhos do sitio B.

em que fo € o parametro de hopping na auséncia de campo magnético.

2.2.2 Corrente de densidade de probabilidade

A probabilidade de encontrar um elétron em todo o espaco é normalizada e con-
servada, e existe uma equacdo que ilustra esse fato, a equagao da continuidade. Usando esse
raciocinio expressa-se a corrente de densidade de probabilidade por meio de tal equacao, a qual
considera o fluxo de densidade de probabilidade de encontrar um elétron em um determinado
sitio como sendo igual a variacdo no tempo da densidade de probabilidade naquele sitio. Esse
fluxo € a corrente de densidade de probabilidade j. Dessa maneira, analisaremos a equagao de

continuidade para se obter a corrente discreta em um sitio n, dada por

. 0
Jn= Jn+l1 = aapn,n’ (2.49)

onde p; , = (nlpp.aln) sdo os elementos da matriz do operador densidade p = [¥){¥| e j, € o

fluxo da probabilidade de encontrar o elétron em um sitio n. O lado direito da Eq. (2.49) pode

Gl

Para desenvolver o termo acima, usaremos a equivaléncia da derivada temporal segundo a

Ser reescrito como

d

d, . d
P = o0y = < [ VX¥In)] =

i NG

dr

n> (2.50)

equacdo de Schrodinger, assim a Eq. (2.50) € reescrita como

d

Epn,n = <I’l

%H\P}\Pj; n ‘Pn<n

%H‘P> - Zm: [%i(nln)Hnm(ml‘PH’Z ' é‘l’n((nln)Hnm(ml‘P»*],

d ] . .
d_tpn,n = E Zm:[\PnTmHmn - Hnmle\Pn], (25 1)
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Por fim, levando em considerac¢do s6 os primeiros vizinhos, ou seja, Hy,, =0 se [m—n| > 1, a

Eq. (2.51) é escrita como

d i * * * *
Epn,n = ;l [(\Pn\lj Hn+l,n - Hn,n+1\Pn+1\Pn) + (\Pn\ljn_lHn—l,n - Hn,n—l\Pn—l\Pn)] s

n+1

e pode ser simplificada se escrevermos como a parte imagindria de um numero complexo,

deixando-a na seguinte forma

d 2 ) 2. .
Epn,n = _%S[\Pn\yn+1Hn+l,n] - %J[Tn\yn_lHn—l,n]‘ (2.52)

Como a parte imagindria de um nimero complexo € igual a menos a parte imagindria do seu
complexo conjugado, ou seja J[z] = —3I[z"], a Eq. (2.52) é reescrita como

d 2 . 2. «
Epn,n = _%S[\anln+1Hn+l,n] + %J[\Pn—l\Pan,n—l]- (2.53)

Agora, comparando as Eqs. (2.49) e (2.53) podemos definir a densidade de probabilidade por
sitio n como

. acw *

Jn = ZEJ[\Pn—l\Pan,n—l]‘ (2.54)
Definindo a localizac@o dos sitios através de suas posicdes linha (n) e coluna (m) segundo a

Figura entdo as componentes j, € jy, da corrente de densidade de probabilidade fsﬁo:

. a o~ % o~ % o~ 3k
]x(n’ m) = i%{z\s[an,mq}n’miltn,m+l] - J[an,m\Pn_l’mtn—l,m] - J[\Pn,m\ljn+1’mtn+1,m]}’ (2553)

\/gacc
fi

jy(”a m) = {S[‘{’n,m‘{’:+],mtn+l,m] - S[‘Pn,ml{’:_l,ml‘n—l,m]}’ (2.55b)

onde o sinal + em j, serd positivo (negativo) se o sitio (n,m) pertence a subrede A (B) e t,,,, é 0

parametro de hopping, o qual na presenca de campo magnético ocorre a substituicao de Peierls,
A B
Q) {1,1}p—o(1,2

Eq. (2.44).
T .
X

Figura 18 — Representacio dos indices das coordenadas dos sitios na rede de grafeno. Figura adaptada
da referéncia [7]].
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2.3 Condic¢oes de contorno

As propriedades eletronicas em nanoestruturas de carbono mudam conforme sua
borda. Dessa forma, € necessario entdo avaliar quais sao as condi¢des de contorno impostas pe-
las bordas na fun¢ao de onda tight-binding. Como € dito na referéncia [8]], os estados eletronicos
e as energias acessiveis em nanofitas de grafeno podem ser descritas em termos de autovalores
e autoestados da Hamiltoniana de Dirac com as devidas condi¢des de contorno. E demonstrado
na referéncia [20]] que tais condi¢des para equacdo de Dirac relativa ao modelo tight-binding em
uma rede do tipo favo-de-mel com encerramento em uma dire¢do qualquer, a qual pode ser vista
como combinagdo de bordas dos tipos: zigzag e armchair ilustradas na Figura |19} prevalece as

condicoes para a terminagao zigzag.

armchair edge

> >
=) =)
= =
P) P
on on
< ]
N N
o0 =
- -
N N

1 9202020,
° . @ sublattice Al
> armchair edge 5 sublattice B
Figura 19 — Amostra de grafeno enfatizando os dois tipos de bordas: armchair e zigzag. Figura
adaptada da referéncia [§].

Outro ponto a ser ressaltado sobre a necessidade de estudar as condi¢des de con-
torno € devido ao confinamento de elétrons em nanoestruturas. Em uma usual heteroestrutura
semicondutora quando aplica-se um campo elétrico numa direcao transversal ou longitudinal
ocorre confinamento de elétrons e buracos. Isso acontece porque o potencial ao qual o semi-
condutor estd sendo submetido altera localmente o nivel de Fermi da banda de valéncia ou da
de condugdo para a regido do gap de energia. O confinamento pode ser obtido impondo-se
uma configuracao de borda tal que o elétron seja refletido nela, causando seu confinamento. No
caso do grafeno, uma vez que nao possui gap no espectro de energia, ha situagdes em que nao
acontece o confinamento dos elétrons de Dirac sem massa.

A Hamiltoniana de Dirac usada na descri¢do dos elétrons nos vales K e K’ é definida

como
H, 0
H= , (2.56)
0 Hg
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em que 0 representa uma matriz nula 2 x2 e
Hk:\/fd)'.ﬁ e Hy ZVfO_)'*.p_), (2.57)

2 _ : s 2% _ % * : 4
sendo 0 = (0y,0) as matrizes de Pauli, 0" = (O'X,O'y) o seu complexo conjugado e vy € a

velocidade de grupo do elétron. Representando-a explicitamente, temos que

0 ky +iky 0 0
ky —iky 0 0 0
Hi =hvy , (2.58)
0 0 0 ky — ik,
0 0 ky+iky 0
possuindo a seguinte autofungao
t
G NG G A AG) S (259)
Assim podemos escrever as autofungdes para a sub-rede A como,
W) = K pa ) + €K g (7). (2.60)
e para a sub-rede B como
¥p(P) = X op(0) + N T (7). (2.61)

2.3.1 Borda zigzag

Vé-se na Figura |19|que nas bordas zigzag os dtomos dos extremos sdo de um unico
tipo de sub-rede. Isso implica que considerando uma borda com apenas dtomos do tipo A, a

condicdo de contorno que se mostra apropriada € tal que

¢B(rea) = P(rin) =0, (2.62)

onde 7.4 € 0 vetor que aponta os dtomos do tipo A e ¢4 € ¢4 sdo indeterminadas e ndo dependem
diretamente da condi¢do de contorno. Da mesma forma, caso a borda zigzag seja de sitios do
tipo B entdo ¢4 e ¢4 desaparecem de forma independente e ¢p e ¢pp sdo a funcdes a serem
determinadas.

E mostrado na referéncia [21]] que hd estados com energia préxima a zero forte-
mente localizados nas regido das bordas os quais possuem funcdes de onda com decaimento
exponencial conforme se distancia das bordas. O comportamento de tais estados diante de

algumas pertubacdes serd mostrado mais adiante.
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Figura 20 — Gap calculado por meio do método tight-binding em func¢do do nimero total N de dtomos
para um ponto quantico de grafeno triangular (linha tracejada com quadrados), hexagonal com bordas
armchair (linha pontilhada e com circulos), e hexagonal com bordas zigzag (linha s6lida com losangos
azuis). O inset mostra o espectro de energia pelo método tight-binding para um ponto quantico de
grafeno hexagonal de bordas armchair. Figura adaptada da referéncia [EI]

2.3.2 Borda armchair

Ao contrario do que acontece com a borda zigzag, dtomos de ambas as sub-redes
aparecem na borda armchair, eles estao em pares A — B, desta forma, a condi¢do de contorno

imposta € que a funcao de onda tight-binding deve desaparecer em ambas sub-redes, tal que

.

WA = 0= ga(2) = KK (i), (2.63a)

Wp(r2) = 0 = () = — KK ey (72, (2.63b)

em que 7 € o vetor posi¢do para o contorno.

Vale destacar que o tipo da borda da nanoestrutura € um ponto crucial nas carac-
teristicas apresentadas nas propriedades fisicas do sistema, como por exemplo nas propriedades
eletronicas tem-se que: (i) bordas zigzag terdo estados de borda com energias proximos do nivel
de Fermi; enquanto que (ii) bordas armchair possuem apenas estados chamados de estados de

bulk confinados mais ao centro da estrutura.
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source probe

Figura 21 — (Painel superior) Representacdo de uma junc¢ao p-n formada por aplicacio de potenciais +U
e —U aesquerda e a direita da amosta de grafeno. (Painel inferior) Esquema energético das bandas do
grafeno nos lados n e p da juncdo, para explicar a transmissao total para elétrons na banda de conducgao
no lado n que tem incidéncia normal e assim tunelar@o para estados na banda de valéncia devido o
tunelamento de Klein no grafeno. Figura adaptada da referéncia [|10].

2.4 Ponto quantico de grafeno

Um ponto quantico € uma nanoestrutura tida como um atomo artificial. A analogia
dar-se devido a sua capacidade de confinar elétrons e a quantizacio dos niveis de energia permi-
tidos. No entanto os pontos quanticos também confinam portadores de carga positiva, buracos.
Desta maneira anexando eletrodos a pontos quanticos € possivel observar o comportamento dos
portadores de carga por meio de medi¢des de transporte eletronico. Em um ponto quéntico de
grafeno, o nimero de niveis discretos de energia € igual ao de &tomos uma vez que cada 4tomo
possui um orbital 7 responsével pelas energias proximas ao nivel de Fermi. E de conhecimento
também que a reducdo de dimensionalidade cria gap no espectro de energia do grafeno. Este
efeito cai exponencialmente como o numero de atomos, depende do formato e também difere
quantitativamente para as bordas armchair e zigzag [9l22,23]], como ilustrado na Figura[20] para
pontos quanticos de grafeno triangular com bordas zigzag, hexagonal com bordas armchair e

zigzag.
2.5 Juncoes p-n no grafeno

No primeiro capitulo o tema de jun¢do p-n foi abordado considerando a dopagem
pela insercdo de impurezas. No entanto o grafeno tem impressionante propriedade de produzir
zonas com concentracoes de portadores de carga apenas com a aplicacao de potenciais externos

[4]. Esta é a forma de criacdo da jungdo p-n explorada neste trabalho como ilustra a Figura
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Na auséncia de campo magnético elétrons e buracos que incidem perpendicularmente a
barreira de potencial da junc¢io p-n tem transmissao completa, este € o conhecido tunelamento
Klein [24]. Na presenca de campo magnético, surge na interface da jungio estados conhecidos
como snake states [25]], os quais possuem influéncia na corrente elétrica na regido onde estdo
localizados [26]]. O nome destes estados ¢ devido a 6rbita ciclotronica realizada por buracos
e elétrons, que tem sentidos opostos, jd que as cargas tem sinais opostos. Tais pontos serao

melhor discutidos no préximo capitulo.

2.5.1 Implementacdo

Neste trabalho foi utilizado o software pybinding o qual usa python como lin-
guagem de programacdo. Foi modelada uma junc¢do p-n em um ponto quantico de grafeno
retangular com bordas zigzag e armchair. Foram usadas trés orientagdes para a interface de
separagdo da jun¢do p-n, uma paralela a borda armchair, uma paralela a borda zigzag e outra ao
longo da diagonal do ponto quéntico. A jun¢do constitui-se de uma modificacao na energia dos
sitios para reproduzir uma regido do tipo p, com energia Uj, € uma do tipo n com energia —Uyp,
onde a energia varia como uma fun¢do degrau conforme passa pela interface de separacao das
regides. O parametro de hoppping usado na auséncia de campo magnético Bé to=2.7¢eV. As
dimensdes do ponto quantico sdo Ly = 8,6 nm, com L, = N, \/§acc na borda zigzag € Ly =7,52
nm com Ly = [(3N,/2) — 1]ac. na borda armchair, onde N, = 36 ¢ N, = 35 correspondem ao
nimero de adtomos para as bordas armchair e zigzag, respectivamente, € da.. = 0,142 nm € a

distancia interatdmica.
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Figura 22 — Estrutura geométrica do ponto quantico de grafeno utilizada em nossas simulacdes.
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3 REDULTADOS E DISCUSSAO

Usando os célculos mostrados nos capitulos anteriores, vamos agora analisar os
niveis de energia para diferentes orientacdes da interface da juncdo p-n, verificar onde os es-
tados com determinadas energias estdo localizados no ponto quantico de grafeno e como se
comportam e interagem mediante a aplicacdo de campo magnético. Como descrito na Secdo
2.5.1, utilizaremos um ponto quantico quadrado, tendo em vista que essa geometria nos possi-
bilita estudar o efeitos de ambas as bordas armchair e zigzag ao mesmo tempo. Os resultados

apresentados nesse capitulo foram obtido utilizando o pacote Pybinding[27]].

3.1 Juncao p— n em pontos quanticos de grafeno na auséncia de campo magnético

Comecamos nossa investigagao com o caso da jun¢ao p —n paralela a borda zigzag.
A Figura 23] mostra os niveis de energia de tal juncdo p-n em fun¢do do potencial aplicado
na jungdo. Observa-se diferentes grupos de energia, além de um gap de energia para U # 0
devido ao tamanho reduzido da estrutura como mostrado na Figura 20 Um desses grupos
de estados s@o bandas quase planas, ou seja que ndo sofrem grandes influéncias devido ao
potencial aplicado. Outro grupo de niveis sdo aqueles andlogos aos de estados confinados em
uma nanofita de carbono com borda zigzag. Note que para Up, = 0, o estado de energia zero é

degenerado, e tal degenerescéncia é quebrada em dois grupos de estados: E = +Uj e E = —-U),

0.8 2 N\
Y 17— NN
%{é/l/ngi}:a\\\&‘: @ U,=0
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Figura 23 — Niveis de energia com relagao ao potencial da juncdo p-n com orientacio paralela a borda
zigzag. Os estados rotulados por (a) a (f) serdao apresentados na Figura@
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Figura 24 — Densidade de probabilidade para os estados rotulados na Figuranum ponto quantico de
grafeno com uma juncdo p-n paralela a borda zigzag. (a) U, =0eVe E=0.116eV.(b) U, =0eV e
E=0237eV.(c) Up=025eVe E=0.116eV.(d) U, =0.250eVe E=0.150eV. (e) U, =0.38eV e
E=0.18¢eV.(f) Uy =0.38eVe E=0.232¢V.

que correspondem aos estados que sdo lineares com relacao a Uj. Discutiremos a natureza de
cada grupo de estados mais adiante, analisando onde estdo localizados na nanoestrutura.

Na Figura 24] é mostrada a densidade de probabilidade dos estados indicados pe-
los simbolos na Figura 23] Através de tal andlise, podemos verificar a distribui¢do espacial
das funcdes de onda para um determinado estado. As Figuras [24[a) e 24{(c) mostram estados
preferencialmente localizados na borda zigzag da nanoestrutura, assemelhando-se aos estados
de nanofitas zigzag. Veja que o lado p na Figura [24(c) permanece o mesmo se comparada a
[24(a) enquanto que o lado n muda, a explicagdo € que o estado de autovalor 0.116 eV tem seu
valor elevado no lado n aumentando o numero de nds, enquanto que no lado p € abaixado mas
mantido ainda & uma pequena distancia do nivel zero de energia. Observa-se nas Figuras 24{b)
e 24(d) o comportamento nodal na densidade de probabilidade, isso ocorre devido ao confi-
namento imposto pela borda armchair como mencionado na Se¢do [2.3.2] que é semelhante ao
confinamento imposto a um elétron em um pogo de potencial. Esses estados das Figuras 24[b) e

[24(d) tém origem em estados de bulk de nanofitas armchair, onde a diferenca entre eles se deve
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Figura 25 — Niveis de energia com rela¢io ao potencial no ponto quéntico de grafeno com jung¢ao p-n
paralela a borda armchair.

ao fato que na Figura[24[b) tem-se que U, = 0 e consequentemente a fungéo de onda do elétron
se espalha ao longo de toda estrutura, enquanto que para a Figura[24(d) em que U}, > 0, tem-se
que a fungdo de onda do elétron ird preferir a regido do tipo n, com energia menor. Note ainda
sobre os estados rotulados por (b) e (d) na Figura 23] que eles correspondem a um estado com
a mesma simetria € mesmo nimero de nds, o que era de se esperar ao acompanhar a evolugdo
de tal estado ao aumentar-se o valor de U}, na Figura[23] De forma andloga ao estado da Figura
[24(d), para os estados das Figuras 24{(e) e 24(f), em que U, > 0, tem-se que os elétrons ocupam
somente a regido n, isso € devido ao fato de que os elétrons buscam estados de menor energia.
Note que o nimero de nés na Figura 24[f) ¢ maior do que na Figura [24]e), que se deve ao fato
de que a energia do estado em (f) € menor do que o estado em (e), e assim mais nds, de forma
andloga ao comportamento nodal em pocos quanticos.

Vamos agora avaliar o espectro de energia para a jun¢do p —n paralela a borda arm-
chair. Tal espectro é apresentado na Figura 25| Nota-se, diferentemente do caso da jung@o
paralela a borda zigzag, que agora sdo encontrados varios estados para |E| < |Up|, e além disso
vé-se anti-simetria nas energias para mudanc¢a no sinal de Up,. A causa disto € o numero di-
ferente de dtomos nas regides p e n. Nas Figuras [26(a) e [26(c) mostram-se as densidade de
probabilidade para estados rotulados por (a) e (c) na Figura 25| para U, = 0. Vé-se estados
localizados nas bordas zigzag e tem-se o nivel zero de energia 18 vezes degenerado. O estado
(a) corresponde a um estado puro de borda, enquanto que o estado (c) € um estado da nanofita
zigzag. O estado (b) € um estado espalhado na estrutura, isto €, um estado de bulk analogo ao

estado da Figura[24|c). Com relacdo aos estados das Figuras [26]e) e [26(f), observa-se um fato
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Figura 26 — Densidade de probabilidade para os estados rotulados na Figuranum ponto quantico de
grafeno com uma juncdo p-n paralela a borda armchair. (a) U, =0eVe E=0eV.(b) U, =0eV e
E=0237eV.(c)Up,=0eVe E=0.35eV.(d) U, =0.150eV e E=0.230eV. (e) U, =0.18eV e
E=0.064¢eV.(f) U,=0.18eV e E =—-0.066 eV.

muito notavel de que os estados sdo extremamente localizados na interface da juncao p-n com
a borda zigzag, os quais sdo consequéncia da hibridizacao dos estados de borda zigzag em cada
lado da juncdo, assim a fun¢@o de onda desses estados possui componentes de elétrons e bura-
cos. Para o estado rotulado por (d) na Figura[25]em que E > Uj, temos que sua densidade de
probabilidade mostrada na Figura[26(d) tem preferéncia de localizag¢do no lado n da jungéo pois
Uy, > 0. Nota-se também a existéncia de combinacdo de efeitos devido a presenca da juncao
p—n com U > 0, levando a func¢do para o lado n, e o fato da func@o de onda ser um estado de
nanofita armchair, apresentando um comportamento nodal.

Por fim, com relagdo a auséncia de campo magnético, vamos agora analisar o caso
em que a juncdo € construida em orientacao diagonal, como mostrado no esquema a direita na
Figura 27| Nota-se que o espectro de energia do ponto quéntico de grafeno com a jungdo p-n
na diagonal é simétrico, possuindo simetria elétron-buraco, tal que E.(Up) = —E,(Uy), e para
potentiais negativos e positvos, isto € E(—Up) = E(+Up). De forma similar ao caso da jung¢do p-

n paralela a borda zigzag (Figura[23)), temos aqui o caso de igual nimero de dtomos nas regioes
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Figura 27 — Niveis de energia com relacdo ao potencial no Ponto quantico de grafeno com juncio p-n na
diagonal a estrutura.

p e n, justificando as simetrias mencionadas, e também o espectro apresenta um gap nos niveis
de energia.

Para entender um pouco melhor a natureza de alguns desses estados, mostramos na
Figura 28| as densidades de probabilidades para os niveis rotulados por (a) a (f) na Figura
Os estados (e) e (f) correspondem a estados em que |E| > Uy, enquanto para os estados (a) e
(b) temos que |E| < Up, € os pontos (c) e (d) sdo estados em que E = +Up. As densidades
de probabilidades para os estados (a) e (b) mostrados nas Figuras [28(a) e [28(b) apresentam
comportamento similar aqueles estados (e) e (f) da Figura [23] discutidos nas Figuras [26]e) e
26(f), apresentando uma localizacdo preferencial na interface da jung¢do préximos as bordas
zigzag, sendo estados exclusivamente de elétrons na regido p e de buracos na regido n, respec-
tivamente. Para a orientacdo da juncdo p —n em diagonal, os portadores de carga com energia
|E| < Up mostram-se ter a preferéncia na quina da interface da juncdo préximo a borda zigzag do
ponto quantico quadrado, enquanto para os estados similares na jung¢do p —n paralelo a borda
armchair [Figuras @e) e @KD] tais estados se localizam nos dois lados da interface, mas am-
bos nas proximidades das bordas zigzag do ponto quantico quadrado. Vimos na Figura 26{a),
para o estado (a) da Figura[25da jungdo p — n paralela a direcdo armchair, que os estados para
E =0 eram degenerado e cuja distribuicao espacial era localizada exclusivamente nas duas bor-
das zigzag do ponto quadrado. Em adigao, ja discutimos que a presenca do potencial U, quebra
a degenerescéncia dos estados E = 0 em estados E = +Uj;. Como demonstrado, agora para

juncdo diagonal tais estados [Figuras 28(a) e[28(b)] com energia E = +U}, também sdo estados
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Figura 28 — Densidade de probabilidade para o ponto quantico de grafeno com uma jungdo p-n na
diagonal a estrutura. Os estados de (a) a (f) estdo identificados na Figura|7_7[ (a) Up,=0.18eVe
E=0.118eV.(b) Uy, =0.18eVe E=-0.118¢eV.(c) U, =0.18eVe E=0.179eV. (d) U, =0.18 eV e
E=-0.179¢eV.(e) Up=0.18eVe E=-0.265¢eV. (f) U, =0.18eVe E =0.335¢eV.

de bordas. Por fim, na andlise da localizagdo dos estados em pontos quanticos quadrados com
juncdo p —n diagonal, nota-se que as Figuras [28(e) e [28|f) para estados com energia |E| > U,
possuem distribui¢des espaciais que se assemelham aquela observada na Figura [26(d), para o
estado na juncdo p —n paralela a borda armchair e que também possui energia maior que o
valor de Uj. Esses estados apresentam comportamento nodal e localizados na regido da jun¢do
de menor energia, que no caso ¢ o lado n para o estado da Figura 2§[f) e o lado p para o estado

da Figura[28fe), devido U, ser positivo no primeiro caso e negativo no segundo caso.
3.2 Juncio p — n em pontos quanticos de grafeno na presenca de campo magnético

Ao longo dessa secdo vamos considerar o efeito do campo magnético nos niveis de
energia de pontos quanticos quadrados com jungdes p —n com os trés alinhamentos discutidos
na secao anterior: paralelo a borda zigzag, paralelo a borda armchair, e diagonal.

Comegaremos nossa andlise pela jungdo alinhada a borda zigzag. A Figura [29]
apresenta o espectro de energia como fun¢do do potencial Uj; da jungcdo p —n na presenca

de um campo magnético perpendicular ao plano do ponto quantico com fluxo magnético fixo
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Figura 29 — Niveis de energia de ponto quantico de grafeno retangular com jun¢do p —n paralela a
borda zigzag e com fluxo magnético @,/ Dy = 0.01.

de ®./®y = 0.01, onde @, = 3V3a2B/2 é o fluxo magnético através de um tnico hexagono de
carbono. Seguindo a mesma linha de raciocinio a que fizemos na secdo anterior, vamos ex-
plorar aqui a natureza de cada grupo de estados presentes no espectro de energia, em especial
para aqueles estados rotulados pelas letras (a) a (d) na Figura Comparando os espectros da
Figura 23| sem campo magnético com o da Figura [29]com B # 0 para o mesmo tipo de jungdo
p — n, percebe-se claramente um numero bem maior de estados de energia para uma mesma
escala em energia no caso em que B # 0. Isso se deve pelo fato de que a presenca de campo
magnético quebra a degenerescéncias dos estados. A presenca do campo magnético também
faz surgir varios anti-cruzamentos no espectro de energia que antes para B = 0 era cruzamento.
Além disso, é importante notar que os estados com energias E = U, parecem nao sofrerem
grandes mudangas devido a presenga do campo magnético.

As densidades de probabilidades (panéis a esquerda) e as densidades de corrente de
probabilidades (painéis a direita) para os estados (a) a (d) da Figura [29]sdo exibidas nas Figu-
ras [30(a) a[30(d). A Figura[30(a) mostra o confinamento devido aos estados de borda do efeito
Hall quéntico, com densidade de corrente de probabilidade indicando a drbita ciclotronica de
tal estado Hall de borda com sentido anti-horério. Esse caso corresponde a um estado Hall de

borda puro da estrutura, tendo em vista que U = 0 nesse caso. Com a aplicagdo do potencial
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Figura 30 — (A esquerda) Densidade de probabilidade e (A direita) correntes de densidade de
probabilidade para os estados rotulados de (a) a (d) na Figura[29] para uma jungio p-n paralela a borda
zigzag por onde transpassa um fluxo ®./®y = 0.01.

Uy, estados com a energia E < U}, sdo devido a sobreposicao de estados de borda Hall quantico
com estados confinados na regido p (ou n), ou devido a sobreposi¢do com snake states, cujo
nome tem origem nas 6rbitas ciclotron opostas para elétrons e buracos executadas junto a inter-
face da jung@o p-n em resposta ao campo magnético aplicado, como ilustra nas Figuras [30(b)
e [30(d) com sentido hordrio na regido n e anti-hordrio na regido p. As correntes seguem a
direcdo das ligacOes entre carbonos, por isso em alguns pontos vé-se a corrente indo para fora
da interface da junc¢do. Os elétrons com energia maior que a do potencial, como exemplo o
estado (c) apresentado na Figura [30(c) e localizado no lado n da jun¢do, ficam sob a influéncia

predominante do campo magnético, indo para os niveis de Landau, que sdo dados por [28]]

3at
E, = sgn(n)% \2|n| = Up, 3.1



62

0.75 ¢ ~‘§,:‘;§,o"
SR ‘
0.50 _ “'\‘\N
0.25 S
N
L 0.00¢
ﬁ ,‘-..“
e
-0.25 ;{//7”“"
2 / 22K
0.75 B A —=— R
’E‘ - ’
5 1.00 . (,d‘) 0.05 05, |
g 000} | 1111 0.00 0.00/
,: -1.00 '1-0.05 U U UL -0.05 U U U
0.00 0.01 0.02 0.00 0.01 0.02 0.00 0.01 0.02
(I)/(I)O q)/(I)O q)/(I)O

Figura 31 — (Painéis superiores) Niveis de energia para uma juncdo p-n para U, = 0.25 eV, em funcio
do fluxo magnético ®@./®g. (Painéis inferiores) Corrente ligada para os primeiros estados de elétron e
buraco. (a) e (d) Juncdo paralela a borda zigzag. (b) e () Jun¢do paralela a borda armchair. (c) e (f)
Juncdo na diagonal do ponto quantico.

onde a € a distAncia interatdmica, ¢t é o parAmetro de hopping, lg = Vh/eB é o comprimento
magnético e n € um nimero inteiro.

Agora fixando um valor para o potencial da jun¢do p —n como Uj = 0.25 eV, va-
mos investigar o comportamento dos niveis de energia em fun¢do do campo magnético. A
Figura 31| mostra os espectros de energia para jungdes p —n alinhadas com (a) a borda zigzag,
(b) a borda armchair e (c) na dire¢dao diagonal ao ponto quantico. Em todos os espectros das
Figuras[31}a), 31}(b) e[31)c), nota-se estados com energia que se mostram ser independentes do
campo magnético aplicado. Como jd discutido anteriormente na Figura[29e como pode-se per-
ceber por seu valor nos painéis da Figura[31] esses estados para E = +Uj, analisando a Eq. (3.1)),
correspondem aqui aos estados para o nivel de Landau n = 0. Os estados de energia entre os
estados de Landau para n = 0 correspondem estados que surgem da combinagdo de efeitos de
borda, devido a presenga da borda zigzag na estrutura do ponto quantico quadrado, e do préprio
confinamento da juncdo p —n. Os estados entre os niveis de Landau n =0 e n = 1 sdo devidos
aos estados Hall de borda que decaem e tendem ao nivel de Landau n = 0. Uma das diferencas
entre os espectros de energia das Figuras[31|(a), 31[(b) e[31](c) é relacionada ao fato de o espectro
ser simétrico ou ndo com relagdo ao zero de energia (E = 0) e se os estados apresentam mais
ou ndo possuem cruzamentos na regidao —Uj < E < Up. O surgimento dos anti-cruzamentos nos
espectros de energia se devem a sobreposi¢cao de efeitos devido aos estados de borda Hall e aos

snake states devido a jungdo p —n. Em contraste com as Figuras 31(b) e[31fc), observa-se que
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Figura 32 — Densidade de probabilidade para os estados indicados nos pontos na regido ampliada na

Figura 31}

na Figura [31](a) para um fluxo magnético pequeno hd pouca oscilagdo, isso € devido ao fato de
que os estados envolvidos sdo os de borda zigzag, os quais sdo fracamente influenciados pelo
campo magnético aplicado, como jé evidenciado na Figura [30[a), onde é mostrado uma baixa
corrente de densidade de probabilidade. Conforme o fluxo magnético aumenta, a 6rbita des-
crita pelos elétrons diminui o que causa um deslocamento dos estados nas bordas zigzag e dai
entdo passam a ser mais influenciados pela variacao de fluxo magnético, e assim seus niveis de
energia oscilam.

Os painéis inferiores na Figura [31| mostram a corrente ligada produzida pelos pri-
meiros estados de elétron e de buraco em resposta a variagdo do fluxo magnético que trans-
passa o ponto quantico. Ela é obtida derivando a energia em relacdo ao fluxo magnético
J(®.) = —0E/0®.. Nota-se no caso da Figura |3;1'Kd) que a corrente persistente oscila suavi-
mente devido a presencga dos anti-cruzamentos, enquando para as Figuras 31(f) e 31fe) tais
variagdes sdao abruptas nas regides do cruzamento entre os niveis de energia.

Um ponto de anti-cruzamento dos estados é ampliado na Figura [31f(a), onde os
niveis de energia demarcados pelos pontos (a) - (d) tiveram suas densidades de probabilida-
des apresentadas na Figura [32] afim de entender a natureza e origem dos estados no anti-
cruzamento. A Figura [32Jb) mostra que no ponto (b) do anti-cruzamento os elétrons estdo
confinados em atomos da borda zigzag e dtomos da interface da juncio p-n, que significa uma

sobreposi¢ao dos estados de borda e snake states. Os pontos (a) e (d) no anti-cruzamento estao
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aumentando a energia com o crescimento do fluxo, estando eles numa forma nao desejada uma
vez que o elétron busca estar no minimo de energia, estes estados devem entdo serem encontra-
dos na regido p e é exatamente esse o resultado mostrado nas Figuras[32)(a) e[32((d). J4 o estado
com energia que decresce com aumento do fluxo mostrado pelo ponto (c¢) no anti-cruzamento €

encontrado na regido n da juncgdo.
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4 CONCLUSAO

Foi realizado o estudo sobre jungdes p-n em um ponto quantico de grafeno retangu-
lar, onde averiguou-se o espectro de energia para diferentes orientagdes da jun¢do, a densidade
de corrente de probabilidade e a densidade de probabilidade de estados com ou sem a presenca
de campo magnético aplicado perpendicularmente a estrutura.

Com relacdo ao espectro de energia para as diferentes orientacdes da junc¢do p-n no
ponto quantico, observou-se um gap no espectro para a jungdo paralela a borda zigzag, mas
nao foi observado nas outras orientacdes estudadas. Verificou-se que a aplicagdo de campo
magnético na nanoestrutura produz estados localizados conhecidos como snake states, os quais
podem influenciar nas propriedades de transporte de dispositivos baseados em grafeno. Os
resultados apresentados mostram que em um ponto quantico de grafeno a dindmica de baixas
energias do sistema € devida a hibridizacdo de estados Hall quénticos e snake states em ambos
os lados da junc¢do e que esses estados estdo proximos ao nivel de Fermi e suas energias oscilam

conforme varia-se o fluxo magnético na estrutura.
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