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Resumo

Nesse trabalho, investigamos o comportamento dos portadores de carga em uma folha
de grafeno quando a mesma encontra-se sujeita a influéncia de um potencial eletrostatico
unidimensional U(x). Primeiramente, consideramos dois pogos de potencial acoplados por
uma barreira central. Para essa estrutura, calculamos o espectro de energia dos estados
confinados bem como o comportamento da densidade de probabilidade para alguns estados
especificos. Apresentamos também, alguns resultados para o coeficiente de transmissao
eletronico através dessas estruturas.

Em seguida, consideramos uma super-rede formada por miltiplas barreiras de po-
tencial e introduzimos uma desordem correlacionada na largura das barreiras. Para esse
sistema, resultados para a transmissao dos portadores através dessa estrutura bem como
a condutancia para varios valores de desordem sao apresentados. Finalmente uma super-
rede quase-periddica que segue a série de Fibonacci foi considerada e resultados para a
transmissao através dessa estrutura também foram apresentados.



Abstract

In this work we investigate the behavior of charge carriers in a graphene sheet sub-
jected to a one-dimensional electrostatic potential U(x). At first we consider two coupled
quantum wells potential. For this structure we calculate the energy spectrum for the
bound states, as well as the probability density behavior for some particular states. Some
results for the electronic transmission coefficient through these structures are also pre-
sented.

Next, we consider the electrostatic potential as a mutibarrier structure and then a
correlated disorder was introduced in the barrier width. For this system, the transmission
of these carriers through this potential as well as the conductance are investigated for dif-
ferent disorder strengths. Finally a quasiperiodic supperlattice that follows the Fibonacci
serie was taken into account and the results for transmission were also presented for this
structure.
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1 Introducao

O elemento Carbono é responséavel pela existéncia de uma enorme variedade de ma-
teriais. Dentre estes, pode-se citar todos os compostos organicos e varias estruturas de
solidos cristalinos. As diversas estruturas de carbono possuem dimensionalidade que pode
variar de 0D a 3D. A capacidade de formar materiais com formas estruturais, dimensional-
idades e, conseqiientemente, propriedades tao variadas deve-se as diferentes possibilidades
de ligacao quimica entre atomos de carbono, que por sua vez, provém de hibridizagoes

distintas dos orbitais atomicos.

Em linhas gerais, pode-se dizer que hibridizacao é uma sobreposicao dos orbitais
atomicos (combinacao das fungoes de onda atomica que possuem mesmo nimero quantico
principal). No dtomo de carbono (C : 15?2s?2p?) os elétrons do orbital 1s sdo fortemente
ligados, conhecidos como elétrons do caroco. Os quatro elétrons restantes, chamados
elétrons de valéncia, ocupam os orbitais 2s 2p, 2p, 2p. e sao responsaveis pela formagao
de orbitais hibridos sp™ (n= 1, 2, 3) parcialmente preenchidos que participam das ligagoes
quimicas. Trés tipos de hibridizagoes sao possiveis no carbono, uma para cada valor de n.
O tipo de hibridizacao do a&tomo de carbono tem cardter fundamental na dimensionalidade
dos materiais por ele formado. No caso de uma hibridizagao sp™ existe a formacao de n+1
orbitais hibridos e, portanto, n + 1 ligacoes o responsaveis pela forma estrutural de um
composto n-dimensional, enquanto 4 — (n+ 1) orbitais p puros, parcialmente preenchidos,
dao origem a ligagoes essencialmente mais fracas e delocalizadas chamadas ligacoes .
Para n = 1, duas ligagoes o dao origem a um cadeia unidimensional; para n = 2, tres
ligagoes o formam um estrutura trigonal plana e para n = 3, quatro ligagoes o definem

um tetraedro regular que forma a estrutura tridimensional do diamante [1][2][3].

Dentre os cristais de carbono mais conhecidos estao o diamante e o grafite, ambos
encontrados na natureza e com propriedades bem conhecidas e estudadas. Nos ultimos
vinte e cinco anos, um grande interesse pelo estudo de materiais carbonosos ressurgiu
com a descoberta do fulereno Cgy em 1985 por H. W. Kroto et al. [4]. Essa estrutura é

composta por um arranjo de 60 d&tomos de carbono, um em cada vértice da juncao de 20
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hexagonos e 12 pentagonos dispostos de uma forma semelhante a uma bola de futebol.
Em 1996 H. W. Kroto, R. F. Curl e R. E. Smalley dividiram o premio Nobel de quimica

por esse trabalho.

Figura 1: Trés formas alotrépicas do carbono:(A) diamante, (B) grafite, (C) fulereno Cgo.

Pouco tempo depois, em 1991, foi realizada a primeira observacao experimental de
um novo tipo de estrutura, os chamados nanotubos de carbono de paredes multiplas
[5], seguida, em 1993, pela a producdo dos primeiros nanotubos de parede simples, cujos
diametros variavam de 0, 7 nm a 1,6 nm [6]. Estruturalmente, um nanotubo pode ser visto
como uma folha de grafite enrolada na forma de um cilindro. A forma como essa folha é
enrolada torna possivel a distin¢ao entre diferentes nanontubos. Formalmente diz-se que
um nanotubo é inteiramente determinado pelo vetor quiral Ch, = ndy + ma, = (n,m),
onde n e m sado quaisquer inteiros, com 0 <| m |< n, enquanto a; e ay definem a célula
unitaria de uma tinica camada do grafite. Um nanotubo pode ser igualmente caracterizado

pelo seu didmetro d =| Gy, | /7 e o angulo quiral § = cos™(C, - a1/ | Cp || @ |) =

cos H((2n +m)/2v/n2 + m2 + nm), responsdveis por determinar o médulo e a orientacio
do vetor quiral. Baseado nesses parametros, pode-se dividir os nanotubos de carbono em
trés tipos: armchair, quando m = n e 8 = 30°; zigzag, quando m = 0 e # = 0° e quiral,
quando 0 <| m |[< n e 0° < 6 < 30°. Observou-se que o diametro e o angulo quiral sdo
determinantes nas propriedades eletronicas dos nanotubos [7]. Nanotubos metalicos sao
obtidos sempre que (2n + m) ou, equivalentemente, (n — m) é um miltiplo de 3. Em
particular, nanotubos armchair (n,n) sdo sempre metélicos, enquanto nanotubos zigzag

(n,0) s@o metélicos quando n é um multiplo de 3 e semicondutores caso contrario.

Mais recentemente, no ano de 2004, uma nova classe de materiais surge com a obtencao
de um cristal de carbono puramente bidimensional. Pesquisadores da universidade de
Manchester, ao realizar trabalhos com filmes finos de grafite, conseguiram isolar uma

tnica folha de grafite (também conhecido como grafeno) de alta qualidade e estavel a
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Figura 2: Os trés tipos diferentes de nanotubos:(A) armchair, (B) zigzag, (C) quiral. Em
(d) estd mostrado esquematicamente a estrutura de um nanotubo desenrolado.

condigoes ambientes [8]. Desde entdao uma grande atengao foi voltada para esse material
que mostrou propriedades peculiares, sinalizando seu grande potencial para aplicagoes
tecnoldgicas. Muitos estudos tedricos sobre esse material ja tinham sido feitos, no entanto,
sempre tomando o grafeno como uma primeira aproximagao para o estudo do grafite. O
primeiro desses trabalhos foi realizado em 1947 por Wallace como tentativa de calcular a

estrutura de bandas do grafite [9].

Levando-se em conta a estrutura do grafite, pode-se descrever o grafeno como um
cristal bidimensional constituido de atomos de carbono dispostos em uma rede hexago-
nal. Cada atomo esta ligado a trés primeiros vizinhos por meio de ligagoes o fortes que
formam angulos de 120° entre si. Cada ligacdo o é resultado da hibridizacao sp? entre
os trés orbitais 2s, 2p, e 2p, para trés dos elétrons de valéncia. O orbital p, correspon-
dente ao quarto elétron de valéncia fica perpendicular ao plano definido pelas ligacoes o.
Dessa forma, cada atomo de carbono possui um orbital parcialmente preenchido que se
superpoem a orbitais de atomos vizinhos dando origem a ligacoes 7 fracas. Esses elétrons
quase livres, chamados elétrons 7 sao os principais responsaveis pelas propriedades de

transporte no grafeno [3].

1.1 Fabricacao de folhas de grafeno

Grande parte da pesquisa experimental académica feita sobre grafeno utiliza amostras

obtidas por meio de clivagem micromecanica do cristal de grafite, a mesma técnica uti-
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lizada para isolar a primeira folha de grafeno [8]. Esse método é extremamente simples
e consiste basicamente em usar uma fita adesiva para separar as camadas de um cristal
de grafite (no experimento original foram usadas plaquetas de HOPG, sigla em inglés
para o grafite pirolitico altamente orientado, de 1mm de espessura) e, entao, friccionar a
amostra sobre um substrato de éxido de silicio SiO5. O segredo da técnica consiste em
encontrar uma monocamada de grafeno entre as demais camadas. Filmes de grafite com
espessuras inferiores a 50 nm sao transparentes ao microscopico 6tico, no entanto, devido
a uma adicao de caminho 6tico, camadas de diferentes espessuras produzem diferentes
padroes de interferéncia sobre o substrato de SiOs. Isso define a regiao onde a mono-
camada deve ser procurada, utilizando microscopia de forca atomica. Verificou-se que
filmes com espessura inferiores a ~ 1, 5nm nao sao visiveis nem via desvio de padrao de
interferéncia, o que separa os filmes em duas classes: FLG (sigla em inglés para grafeno de
poucas camadas) e MLG (sigla em inglés para grafeno de muitas camadas). A partir de
amostras contendo FLG, a monocamada pode ser entao ser procurada usando microscopia

eletronica de varredura [10].

20 um

1 um

Figura 3: Filmes finos de grafite. (A) Fotografia de MLG de ~ 3 nm de espessura.
(B) Imagem obtida por microscopia de for¢a atomica de uma drea de 4um? desse filme
proximo a sua borda. O marrom escuro indica a superficie do SiOy e a cor laranja é
de uma regiao 3 nm acima da superficie do SiO. (C) imagem de uma monocamada de
grafeno obtida por microscopia de forga atomica. (D) Imagem obtido com microscopia
eletronica de varredura de dispositivo experimental de FLG. (E) Visao esquematica do
dispositivo em (D). [§]

Apesar de ser uma técnica simples, o que viabiliza o estudo experimental desse ma-
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terial em muitos grupos de pesquisa, esse tipo de clivagem a partir do cristal de grafite é
inviavel para uma producao industrial em larga escala de dispositivos eletronicos baseados
em grafeno. Por essa razao, surgiu um grande interesse em novas formas de fabricacao.
Uma das mais estudadas é o crescimento epitaxial de camadas de grafeno sobre outros
cristais, esse crescimento no topo de outros cristais evita as instabilidades responséaveis
por romper ou modificar as ligagoes do cristal bidimensional. Depois de obter a estrutura
desejada, o aparato é resfriado e o cristal constituido de algumas camadas de grafeno

(1-12 camadas) [11][12] pode, entdo, ser removido do substrato.

1.2 Por que estudar grafeno?

Embora muitos estudos tedricos sobre grafeno tenham sido realizados nos tltimos 60
anos [9][13][14], a descoberta desse material é bastante recente, pouco mais de cinco anos
se passaram desde a producgao da primeira folha de grafeno. Essa demora deve-se, em
parte, a crenca de que tais cristais estritamente bidimensionais fossem termodinamica-
mente instaveis e, portanto, nao deveriam existir na sua forma livre, mas apenas como
parte componente de outras estruturas [17]. Acreditava-se que flutuagoes térmicas em
cristais bidimensionais causariam deslocamentos dos dtomos que atingiriam valores com-
paraveis as distancias interatomicas, tendendo a deformar o cristal em estruturas curvas
[15][16]. Além de pertencer a uma nova e inesperada classe de materiais, o grafeno pos-
sui propriedades singulares que atrairam um grande interesse por parte da comunidade

académica.

Uma tnica folha de grafeno exibe excelentes propriedades eletronicas. Medidas nesse
material revelaram uma alta mobilidade i, podendo esta superar 15.000 cm?/Vs mesmo
sob condigbes ambiente [8]. Além disso, observou-se que p praticamente independe da
temperatura. Isso revela que o valor de p a 300 K, por exemplo, ainda ¢ limitado por
processos de espalhamento devido a impurezas ou defeitos, podendo, assim, ser melhorado
e alcangar valores préximos a 100.000 cm?/Vs. Embora alguns semicondutores, como o
antimoneto de indio (InSbh), possuam valores de p préximos a 77.000 cm?/Vs a temper-
atura ambiente, esses valores sao obtidos para semicondutores sem nenhuma dopagem.,
enquanto, no grafeno, a mobilidade permanece alta mesmo em amostras eletricamente ou

quimicamente dopadas [17].

Talvez a mais notavel caracteristica do grafeno seja o fato de seus portadores de

carga serem governados pela equacao de Dirac, equagao esta reponsavel pela descricao
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de particulas de spin 1/2 na eletrodinamica quantica. Elétrons no grafeno, a baixas
energias (E < 1 eV) [17], comportam-se como particulas relativisticas de massa nula e
velocidade da luz efetiva da ordem de 10° m/s, exibindo um espectro de baixas energias
conico com gap zero [18]. Alguns efeitos que decorrem desse fato sao: efeito de campo

elétrico ambipolar, minimo de condutividade, efeito Hall quantico anomalo e tunelamento
de Klein.

Por efeito de campo elétrico ambipolar entende-se que os portadores de carga podem
ser continuamente trocados de elétrons para buracos alterando a direcao do campo elétrico
aplicado. A Fig.4 mostra o efeito de campo elétrico no grafeno. A condutividade cresce
linearmente com a voltagem de porta V, para ambas as polaridades, com mudanca de
sinal na vizinhanga de V;, = 0. Esse comportamento mostra que voltagem de porta
positiva induz concentracao de elétrons enquanto voltagem negativa induz concentracao

de buracos. Isso se deve a adicao ou retirada de elétrons do substrato.

w

10 K

o (kQ™)

0+
-100 =50 0 50 100
v, (V)

Figura 4: Efeito ambipolar de campo elétrico [18].

Sabe-se que efeito Hall quantico (EHQ) descreve a quantizagdo da condutividade
Hall o,,, condutividade medida perpendicular a corrente, em platos de valores inteiros
de 4e*/h. No entanto, no grafeno o EHQ observado diferencia-se do efeito conven-
cional. Nesse material, os platos sao deslocados de 1/2 do valor esperado, ja que o,, =
+4e?/h(N +1/2) onde N ¢é o nivel de Landau [18]. Esse comportamento é explicado pela
presenca de um nivel de Landau em N = 0 no espectro de energia E = +vpv/2eiBN do
grafeno em um campo magnético B, onde + indicam elétrons e buracos. A Fig. 5 mostra

a condutividade Hall 0,, e a condutividade longitudinal p,, como fungao da concentracao
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dos portadores de carga para uma folha de grafeno sujeita a um campo magnético B = 14

T e temperatura de 4 K.

o,, (4e*/h) . 7/2

- NWwW N

104 - / 7 (102 cm?)

(k)

Pxx

(us,0p) "0

n (102cm™)

Figura 5: Efeito Hall quantico anomalo no grafeno a temperatura de 4 K e campo
magnético de 14 T como funcdo da concentracdo dos portadores de carga. (insercao)

04y para um bicamada de grafeno, onde a quantizagao ¢ usual e ocorre em valores inteiros
de 4€?/h. Essa figura foi adaptada de [18].

Uma outra indicagao experimental que revela a singular qualidade eletronica desse
material é a possibilidade de observacao do EHQ a temperatura ambiente [19], fato que
somente era observado em outros sistemas a baixas temperaturas, normalmente inferiores
ao ponto de ebuli¢ao do hélio liquido [20]. Apesar do progresso obtido com a possibilidade
de observacao do EHQ a temperatura ambiente, ainda existe a necessidade de campos
magnéticos extremamente altos. A Fig.6 [19] mostra as condutividades Hall o, e longitu-
dinal p,, a temperatura de 300 K e campo magnético de 29 T. No entanto, Y. Zhang et al.
afirmam em [21] que platdés Hall tém sido observados em B < 20T a 300 K e espera-se que
com a melhora da qualidade das amostras e, conseqiientemente, aumento da mobilidade
1 o EHQ podera ser observado a temperatura ambiente fazendo uso de magnetos comuns.
Mais uma caracteristica singular dos portadores de carga do grafeno surge quando esses
sao submetidos a potenciais eletrostaticos, tais como barreiras de potencial. Elétrons no
grafeno sao capazes de tunelar qualquer barreira de potencial com probabilidade 1 desde
que sua incidéncia seja normal. Isso ocorre devido a uma transi¢ao da banda de conducao
para a banda de valéncia, ou seja, na regiao da barreira o portador se propaga através
de um estado de buraco. Esse comportamento é normalmente citado como paradoxo de
Klein no grafeno, em analogia ao paradoxo de Klein na eletrodinamica quantica, onde

particulas comecam a penetrar uma barreira de potencial quando sua altura excede duas
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Prx (KC2)

(y/2) ™o

Figura 6: Efeito Hall quantico anémalo no grafeno a temperatura ambiente. Condutivi-
dade Hall 0., (vermelho) e resistividade longitudinal p,, (azul) como fun¢ao da voltagem

de porta. (inser¢ao) A seqiiencia de niveis de Landau para elétrons no grafeno. Essa
figura foi adaptada de [19].

Figura 7: (a) Os trés diagramas ilustram o espectro de particulas em uma folha de grafeno
e os niveis de energia de Fermi através de uma barreira de potencial de largura D e altura
Vo. O espectro é linear para baixas energias. O pseudospin o é paralelo (anti-paralelo)
a dire¢ao do movimento dos elétrons (buracos) e possui diregao fixa ao longo dos ramos

vermelho e amarelo do espectro. (b) O nivel de fermi (linha pontilhada) fica na banda de
condugao fora da barreira e na banda de valéncia na regiao da barreira [22].

vezes a sua energia de repouso mc?. A partir desse ponto, a transmissao praticamente

independe da altura da barreira e aproxima-se da transmissao perfeita para barreiras de
potencial muito altas.
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Devido as propriedades aqui descritas e muitas outras nao citadas, existe, atualmente,
um grande animo em viabilizar aplicagoes tecnologicas do grafeno, tais como transis-
tores totalmente feitos de atomos de carbono. Isso eliminaria a necessidade de juncoes
metalicas, tornando possivel a construcao de dispositivos ainda menores que os atuais.
Outra possivel aplicagdo é usar o grafeno como um sensor de gés [23]. Quando uma
molécula é adsorvida na superficie de uma folha de grafeno ocorre uma mudanca local
da resistividade elétrica, possibilitando, assim, sua deteccao. Embora esse efeito também
ocorre em outros materias, no grafeno, devido a sua alta condutividade elétrica, a mudanca

da resistividade torna-se detectavel mesmo quando uma tnica molécula é adsorvida.

1.3 Sumario

No capitulo subseqiiente serda mostrado o porqué da analogia entre o comportamento
dos portadores de carga no grafeno e férmions de massa nula na eletrodinamica quantica.
Para isso, vamos partir do Hamiltoniano tight-binding escrito na forma de segunda quan-
tizagao e obter um Hamiltoniano analogo ao de Dirac para férmions relativisticos. Ainda
nesse capitulo, serd apresentado o método de matrizes de transferéncia, método esse uti-

lizado na obtencao de todos os resultados numéricos apresentados nesse trabalho.

No capitulo 3, mostrar-se-4 como obter o espectro de estados confinados em pogos
duplos de grafeno, bem como o coeficiente de transmissao para os estados propagantes a
partir de um dado elemento da matriz de transferéncia. Os resultados para esse sistema

sao, entao, expostos sempre ressaltando as peculiaridades devidas ao material considerado.

No capitulo 4, o sistema considerado sera uma super-rede finita constituida de uma
seqiiéncia de barreiras de potencial. Primeiramente, vamos considerar que as larguras
das barreiras sao escolhidas aleatoriamente, variando dentro de um dado intervalo que é
determinado por um fator que controla a for¢ca da desordem. Serao apresentados resul-
tados para o coeficiente de transmissao e condutancia para varios valores de desordem,
de forma a investigar qual a influéncia da desordem do potencial sobre o comportamento
das particulas. Em seguida, vamos considerar uma super-rede que segue a série de Fi-
bonacci e apresentar resultados para a transmissao e condutancia de elétrons incidentes

nessa estrutura.

Finalmente, no ultimo capitulo serao apresentadas as conclusoes desse trabalho, bem

como algumas perspectivas para trabalhos futuros.
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2 Modelo Teorico

Neste capitulo vamos partir de uma descricao microscopica do grafeno para obter um
modelo continuo da dinamica de portadores no limite de baixas energias. Nessa descricao,
desprezaremos as bordas do cristal, considerando-o infinito e também nao levaremos em
conta as interagoes elétron-elétron ou spin-orbita. Para isso, usaremos a aproximagcao de
ligagao forte (tight-binding). Nesse modelo, considera-se que cada elétron 7 associado
a um atomo de carbono, possui uma probabilidade diferente de zero de ser encontrado
apenas nas vizinhas desse dtomo, ou seja, nos seus vizinhos mais proximos. Dessa forma,
cada elétron pode migrar de vizinho em vizinho ao longo da rede. Apesar de ser umas das
abordagens microscépicas mais simples, o modelo tight-binding funciona extremamente

bem para o calculo da estrutura de bandas do grafeno [24].

2.1 Modelo Tight-binding

Grafeno ¢é constituido por uma camada de atomos de carbono organizados em uma
rede hexagonal. Essa estrutura cristalina nao é uma rede de Bravais, no entanto ela pode
ser vista como duas redes triangulares interpenetradas A e B, ou tratada como uma rede

triangular com dois 4tomos por célula unitaria [9]. Os vetores de rede sao escritos como:

®

Figura 8: Estrutura de rede do grafeno, formada por duas redes triangulares interpen-
etradas A e B. a; e ag s@o os vetores unitarios da rede e R;, i = 1,2, 3 localizam os
primeiros vizinhos.[25]
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\/gaA . 3a . \/gaA
U, Oy = —1I — 7, (2.1)

o 3a .
CL1:—$+ 9 9

2 2

onde a é a distancia entre dois 4&tomos de carbono e 2 e ¢ sao vetores unitarios. Os vetores

que definem a rede reciproca sao:

- 2T 2\/§7T - 2T 2\/§7T
by = ——4 > B 1 2.2
T T A P (22)

O Hamiltoniano tight-binding para elétrons no grafeno escrito no formalismo de se-
gunda quantizacao, incluindo apenas o termo de hopping entre os primeiros vizinhos, é

escrito como:

H=-> t(alb;+bla), (2.3)

i3

onde t &~ 2,8eV é o parametro associado a transicao de elétrons entre os sitios mais
T

préoximos. Os operadores a; e a; sao responsaveis pela criacao e destruigao, respectiva-
mente, de elétrons no sitio 7 da subrede A, enquanto b;r- e b; tém a mesma funcao para

um sitio j na subrede B. Os termos ea}aj ey, eb;r-bj que fornecem as energias on-site
J J

foram omitidos, ja que seu tnico efeito ¢ deslocar o nivel de energia de Fermi do sistema.
Quando uma folha de grafeno esta sob a acao de um potencial de porta, a energia on-site

¢ igual ao a voltagem de porta, caso contrario, a energia on-site é nula.

Considerando a rede infinita, pode-se fazer uma transformada de Fourier no Hamil-

toniano. Para isso escrevemos

1 o P 1 it
a,=——>» " ag, a=—=>» e "a (2.4)
D w e

1 1
b,=—Y *7ib,, bl=—2N e *Tipl, . 2.5
S

Substituindo (2.4) e (2.5) em (2.3) o Hamiltoniano fica

t —ik-y ik - —ik 7 ik
H:_Zﬁ Ze FTi ik JaLbk/+Ze RoTi ek 1b}:,ak : (2.6)

i, kK kK
que pode ser reescrito como:

t N N e
H= N Z Z[e‘z(k_k )i gtk '(’"j_”)azbk/ + eIk k)T ik '(”_”)bL ay|. (2.7)
LI kk
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Cada atomo possui trés primeiros vizinhos, entao, fixando a origem em um sitio ¢ qual-

quer e fazendo j variar sobre os primeiros vizinhos, localizados por R; = (—a,0), Ry =

(a/2,av/3/2), Ry = (a/2,—aV/3/2), obtemos:

t A 7 7 0 " "
H= _N Z Z[e—z(k—k )~riaLbk,(e—zkza + ezkza/2ezky\/§a/2 + ezkma/Qe—zkyﬁa/Q)
i kk

+e—¢(l§’-1§).ﬁb2/ak(eik;a +e—ik;a/2e—ik;\/§a/2 _i_e—ik;a/Qeik;ﬁa/Q)] (2.8)

H = —t Y [g(Ralbs + g"(F)blai, 29)
k
onde
g(k) = eihea | 9 COS(kJ;\/ga/2)6_ik;a/2 (2.10)

¢é o fator de estrutura da rede cristalina.

Note que Hamiltoniano na Eq.(2.9) acima pode ser escrito como
H = (UH, ) (2.11)
k

onde |¥;) = (a, by)T e Hy representam, respectivamente, o estado eletronico e o Hamil-

toniano para um dado k. Escreve-se H, como

B 0 —tg(k)
H,g_<_tg*(lg) . ) (2.12)

Pode-se obter facilmente os autovalores de H; como sendo

B+, =+ tlg(k)| =+ t/3+ f(k), (2.13)

com f(k) = 4cos(3k,a/2) cos(v/3kya/2) + 2 cos(v/3k,a) [25].

O gréfico da Eq.(2.13), mostrado na Fig. 9, representa a estrutura de bandas de uma
tunica folha de grafite. A banda de valéncia (E < 0) toca a banda de condugao (E > 0) em
seis pontos localizados nos vétices da primeira zona de Brillouin. Esses pontos, conhecidos
como pontos de Dirac, sao de particular importacia no estudo do grafeno, uma vez que
nesses pontos observa-se auséncia de gap e uma dispersao eletronica conica incomum para
pequenos valores de |E|. Os vértices de trés desses cones estao conectados pelos vetores

da rede reciproca, por isso eles sao equivalentes. Da mesma forma, os outros trés cones
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Figura 9: Relacao de dispersao eletronica do grafeno. Direita: zoom nas bandas de energia
na regiao préxima ao ponto de Dirac [26].

também sao equivalentes entre si. Cada vértice contribui com 1/3 de cone, por essa razao,
é comumente dito que dois desses seis cones nao sao equivalentes. Suas posigoes no espacgo

reciproco sao dadas pelos vetores K e K' como segue:

S 27 2w 2, (2 —2m
K: (3—a,—3\/§a), K - (3@,—3\/§a> . (214)
2.2 Modelo Continuo

O Hamiltoniano da Eq.(2.12) provém de uma abordagem microscépica e seus elemen-
tos dependem explicitamente do parametro de rede a. Como nao estamos interessados em
nenhum efeito de borda e consideramos um arranjo infinito de atomos, podemos reduzir
o Hamiltoniano da Eq.(2.12) ao modelo continuo se considerarmos apenas a vizinhanga
dos pontos K e K'. Os termos nio nulos da matriz que representa o Hamiltoniano sao
dados em termos de g(l;) Entao , para obter uma forma aproximada desse operador na
vizinhanca dos vales K e K basta fazer uma expansio em série de Taylor de g(lg) em
torno desses pontos. Dessa forma, considerando apenas termos de primeira ordem, g(lg)
em torno de K’ pode ser aproximado na forma:
9y
Ok, |E=K’

’

Jg
- K _J

g(5K) ~ g(K') + (k, — K,) + O(6k?), (2.15)

k=K’
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onde 6k =k — K. Depois de avaliar g(/;) e suas derivadas de primeira ordem no referido
ponto, obtém-se as seguinte expressoes:

g(6k) ~ 3?& (%ﬁ + %) k, — sa <_—‘/§ + 1’1) ik, (2.16)

-, 3@ ’ 1N iS5
g(0k) = E(kx — ik, )e"™/C. (2.17)
A fase que aparece no lado direito da Eq.(2.17), representada pelo termo exponencial,
pode ser incluida no ket de estado sem nenhuma mudanga na fisica do sistema, uma vez
que o quadrado da norma desse termo é um. Assim, o Hamiltoniano final que descreve

estados com vetor de onda no vale centrado em K’ é dado por

0 hop(k, — ik,
Hj, = 0 hoe(h =ik (2.18)
hop(k, +ik,) 0
com fwp = 3at/2. Esse é exatamente o Hamiltoniano de Dirac bidimensional para

férmions relativisticos com termo de massa nulo e a velocidade da luz ¢ substiuida pela
velocidade de Fermi vp &~ 1 x 10° m/s. Por esse motivo, ¢ dito freqiientemente que os
elétrons no grafeno comportam-se como férmions relativisticos sem massa. A Hamiltoni-

ano acima pode entao ser escrito de uma forma mais concisa como
H, = vro - p, (2.19)

onde as componentes o = (0,,0,,0,) dadas pelas matrizes de Pauli. O grau de liberdade
de spin, descrito pelas matrizes de Pauli o;, é chamado de pseudospin para distingui-lo do
spin real do elétron que nao esta sendo considerado nessa abordagem. Se considerassemos
o outro vale centrado em K , encontrarfamos o mesmo Hamiltoniano com &k, — —k,.
Assim, a equacgao que descreve um elétron no grafeno, considerando a contribuicao dos

dois vales, assume a seguinte forma:

(UFU'p ! > 0) = E|W), (2.20)
0 vpol - p

onde E = +hvpk fornece o espectro de energias e [U) = (¢, Yx) = (U4, ¥g, Vg, ¥a)T é

um espinor cujas as componentes 4, w/A e Ypg, wjg estao relacionadas, respectivamente,

com as amplitudes de probabilidade das subredes A e B. Na auséncia de espalhamento

inter-vales os estados correspondentes aos vales K e K' sio degenerados, de modo que

vamos trabalhar apenas com o Hamiltoniano bidimensional da Eq.(2.19).



2.8 Método da Matriz de Transferéncia 27

Uma quantidade importante a ser definida é helicidade ou quiralidade. O operador

associado a essa grandeza é definido como a projecao do operador momento ao longo do

pseudospin:
1 P
h=-0 —. (2.21
2% Tp] )
Fica claro da definigdo acima que [H,h] = 0, logo h é uma constante do movimento.

Decorre desse fato a razao pela qual dizemos que os portadores de carga no grafeno tem
uma natureza quiral, ou seja, a diregcao do movimento esté intimamente relacionada com
a dire¢ao do pseudospin. Além disso, autoestados 1, e ¥k também sao autoestados de
h com autovalores £1/2 para o vale K "eFl /2 para o vale K. Isso nos diz que elétrons
possuem quiralidade positiva (negativa) e buracos possuem quiralidade negativa (positiva)
no vale K’ (K).

2.3 Meétodo da Matriz de Transferéncia

Nosso objetivo nesta se¢ao é desenvolver um método para resolver a Eq.(2.20). Vamos
considerar o grafeno com uma estrutura cristalina perfeita, sem nenhuma impureza ou
defeito. Entao, de maneira a resolver o problema de uma forma mais geral, incluiremos
dois termos ao Hamiltoniano (2.19), de forma que a equagao a ser resolvida assume a

forma:
(vpo - p +muro, + U)|¥) = E|¥). (2.22)

O segundo termo da equagao é um termo de massa, responsavel pela introdugao de um gap
no espectro de energia, que pode surgir devido a uma intera¢do com o substrato [28] ou
acoplamento spin-orbita [25], enquanto o terceiro, representa um potencial eletrostéatico.

Seu unico efeito é o deslocamento do nivel de energia de Fermi do sistema.

A equagao (2.22) pode ser reescrita da seguinte forma

o 0
hop <% - z’a—y)wB —i(E — U — mvd)ia, (2.23)
hvp <% + Z%)lﬂ/y = Z(E - U+ mv%)wg. (2.24)

Para prosseguirmos precisamos de alguma informacao sobre o potencial. Entao, a partir

de agora consideraremos um potencial unidimensional U = U(x). Dessa forma, como
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U,
U, X

>

Figura 10: Tlustragao de como um potencial unidimensional pode ser aproximado por uma
seqiiéncia de barreiras.

[H, p,| = 0, podemos assumir ¢4 (p)(z,y) = e*¥¢4 p)(x). Assim, o par equagdes difer-

enciais parciais acima torna-se o seguinte par de equagoes ordinarias acopladas:

d .

% +kyop =i(e —u(z) — A)da, (2.25)

d ,

% — kyba = i(e — u(x) — Ao, (2.26)
onde ¢ = E/hvp, u(x) = U(x)/hvp, A = mop/h . As equagdes acima podem ser

facilmente desacopladas. Fazendo isso para ¢4 obtém-se que

P u doa ) u'k
g2 YRy
dx? +(€—u+A) dx [y+(5—u+A)

— (e —u)? + A% ¢, =0. (2.27)

A idéia desse método é aproximar um potencial unidimensional suave qualquer por uma
seqiiéncia de barreiras de potencial constante [29][30][31]. Quao menor a largura dessas
barreiras e, portanto, maior o numero de barreiras, melhor serd a aproximacao e, con-
seqiientemente, os resultados. A Fig. 10 ilustra o que foi dito acima. A regidao na qual
o método é aplicado é delimitada pelos pontos x; e x,,_1, onde n é o niimero de regioes
de potencial constante. Assume-se que para z € [z;_1,x;] o potencial é uma constante
dada por U = U;. Assim sendo, em uma determinada regiao j, u; =0, logo a Eq.(2.26)

reduz-se a iy
j

d* ¢y

dx?

+ a]2,¢{4 =0, (2.28)

com o = [(5 —u;)? — k) — AQ]. A solugao da Eq.(2.27) é bastante simples e assume a

¢y (x) = A" 4 Bje i, (2.29)
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Encontrado ¢/, temos de (2.25) que
Op(x) = igl A;e " +ig|, Bye™ ', (2.30)

onde ¢, = (k, +ia;)/(¢ — u; + A). Dessa forma, |¥) fica completamente determinado e
pode ser escrito na forma matricial como segue:
J

11 iogr
=" “)om=("" 7). (2.32)
J 7 J 7 J ’ J 0 —05T
gl gl e

Aplicando a condi¢ao de continuidade da funcao de onda na interface x = x; entre as

. A,
(W) = ™G, M; (};) : (2.31)

onde

regioes j e j + 1 obtém-se uma equacao que relaciona os coeficientes dessas duas regioes

A o (A
(Bj+1> = Nji(z;) (BJ) : (2.33)

da seguinte forma:

com
Njpa(x;) = M7} ()G} G M () (2.34)
. ) i N A J+1 o ]_ ei(aj_aj+l)zj Jj+1 _ 7 e—i(aj+aj+1)zj
Nj(z)) = i{uyn —e—4) ({2 = g-) , (2" = 02) , (2.35)
20(j+1 (gj_ — g']_+1>el(aj+aj+1)zj (gi — g‘7_+1>6_1(0‘j_0‘j+1)xj

E importante notar que, ao contréario do caso da equacao de Schrodinger, nao podemos
assumir a continuidade da derivada espacial da funcao de onda. De fato, as derivadas de

w4 € pp serao geralmente descontinuas.

Note que para uma incidéncia normal (k, = 0) de elétrons na interface entre as regies

j € j+ 1 de um potencial eletrostatico no grafeno (A = 0), a matriz N;;;(z;) reduz-se a

0 o—ille—u; | +le—uj 11Dz
: (2.36)

Njs(x;) =
j—&-l('rj) <6i(|6—'u]'+5_uj+1)mj 0

indicando que o elétron se propaga com 100% de probabilidade de uma regiao para outra

(tunelamento de Klein), tendo sua funcao de onda alterada apenas por um fator de fase.
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Considerando que o potencial original foi aproximado por n regides de potencial con-
stante, entao aplica-se a condi¢ao de continuidade (n — 1) vezes nos pontos zy, -+, T,_1

para obter a relagao entre os coeficientes da primeira e iltima regiao como segue:

AN (A
() (%). .

onde N = N, N,,_1 - -- Ny é a matriz de transferéncia. Feito isso, o problema fica reduzido
ao calculo de um produtorio de matrizes. Mostrar-se-a, nos capitulos subseqiientes, que a
partir dos elementos da matriz de tranferéncia pode-se facilmente encontrar o espectro de

energia de estados confinados, bem com como a probabilidade de transmissao eletronica.
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3 Pocos Duplos em Grafeno

Estudaremos, nesse capitulo, um sistema constituido de dois pogos quanticos acopla-
dos por meio de uma barreira de potencial. Apesar do tunelamento Klein tornar potenciais
eletrostaticos estruturas transparentes aos portadores no grafeno, existe a possibilidade
de confinar elétrons (buracos) em pogos (barreiras) de potencial, desde que estes possuam
a componente k, # 0. Estamos interessados em investigar o comportamento de estados
confinados nesses pogos bem como a forma do espectro de energia por eles formado. Na
verdade, pode-se dizer que tratamos com estados quase-confinados, ja que os portadores
s6 estao confinados em uma direcao. Além disso, calcularemos o coeficiente de transmissao

de elétrons incidentes nessa estrutura.

A Fig.11 ilustra como produzir experimentalmente barreiras de potencial em grafeno.
O perfil de potencial mostrado em b) deve-se basicamente as voltagens de porta inferior V},
e superior V; aplicadas a folha de grafeno. A voltagem V, devida a camada de substrato
n + + Si define a densidade n; de portadores na regiao 1, enquanto a votagem de porta

V; define outra densidade ns na regiao 2.

a)

graph%ne -{tup gate)

=)
lead L i i) lead
U N
1 I
I R

Figura 11: (a) Visao da segao transversal do dispositivo. (b) Perfil do potencial de elétrons
no grafeno produzido pelo dispositivo mostrado em (a). [32]
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3.1 Estados Confinados em Fios Quanticos

O comportamento da fungao de onda de portadores de carga no grafeno ao atravessar
uma regiao de potencial depende fortemente da sua direcao de propagacao. De acordo
com a Eq.(2.28), quando A = 0, dois tipos de solugoes sdo possiveis dependendo do
sinal de (¢ — u;)* — k2. Quando (¢ — u;)? — k) > 0 n6s temos estados propagantes, que
descrevem elétrons e buracos livres. No entanto, sempre que (¢ — u;)* — k) < 0, nés

teremos a possibilidade de confinar elétrons para valores finitos de k.

No capitulo anterior foi mostrado que os coeficientes da fungao de onda da tultima
regiao do potencial A, e B, relacionam-se com os coeficientes da primeira regiao A, e B

através de uma matriz de transferéncia, de forma que

A, = Ni1A; + N9 By, (3.1)
Bn = N21A1 + NQQBl. (32)

Como estamos interessados em estados ligados, precisamos, entao, garantir que a funcao
de onda tenha um decaimento exponencial nas primeira e ultima regioes de potencial.
Tendo em mente as Eqgs. (2.27) e (2.28), observa-se que essa condigao é satisfeita quando
ay e, sao numeros imaginarios puros e A; = B,, = 0. Olhando a Eq.(2.2) vemos que as

condigoes impostas acima implicam que
Ny = 0. (3.3)

Dessa forma, encontrar um estados confinados resume-se a encontrar os zeros da Eq.(2.3).

3.2 Transmissao

Tendo em vista a importancia das propriedades de transporte de dispositivos eletronicos
e que tais propriedades, como corrente e condutancia, podem ser obtidas a partir do co-
eficiente de transmissao eletronico, nosso objetivo, agora, é calcular a transmissao de
elétrons (E > k,) através da estrutura mostrada na Fig.12. Lembrando das Eqgs. (2.27)
e (2.28), para que tenhamos estados propagantes vindos da esquerda para direita, pre-

cisamos que B,, = 0. Isso implica que B;/A; = —Ny1/Nap. O coeficiente de transmissao
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é, por definigao, T' =| A, /A; |*. Entao, de acordo com as Egs. (3.1) e (3.2), temos que

2 2

detN
< (3.4)

N22

By
T=|N Nip—
‘ 11+ 12A1

Sempre que o potencial da primeira e tltima regioes forem iguais, como nesse caso, det N =

1 e, portanto,

2
. (3.5)

1
3.3 Poco simples

Vamos considerar, inicialmente, o caso de um poco simples simétrico de largura Lg e

profundidade Uy, como mostrado na Fig. 12.

U(x)

ES U N

T T T T

I
|
|
|
1
|
L
|

Figura 12: Perfil de um poco simples simétrico de potencial de largura L e profundidade
Up.

A Fig. 13 mostra as energias correspondentes aos estados eletronicos confinados em
um poco simétrico de potencial no grafeno como fungao da componente k, do vetor de

onda. As linhas pontilhadas delimitam o limite entre estados propagantes (elétrons para
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Figura 13: Espectro dos estados confinados em um poco simétrico de potencial de largura
Ly = 200 nm e profundidade Uy = —50 meV. (inser¢ao superior) Amplitudes de proba-
bilidade correspondentes as subredes A e B para o estado destacado no gréfico principal.
(insercao inferior) Densidade de probabilidade do estado destacado no grafico principal.

E> hvp e buracos para E< —hvg) e estados ligados de elétrons. Pode-se observar que,
para um dado par de parametros (Up,Lg), o niimero de ramos, bem como o espagamento
entre eles, depende do valor de k,. Para pequenos valores existe um cut-off (regiao I) que
surge devido a conversao de elétrons confinados na regiao do poco em buracos livres na

regiao da barreira. Para valores grandes de k, os ramos sao aproximados por

w2 )Y
E = hop (T> R (3.6)

onde n é um numero inteiro. Para um dado valor de k, a precisao dessa aproximacao
melhora a medida que L cresce [33]. A diferenga mais evidente do caso nao-relativistico é
a propria dependéncia na componente y do momento. Além disso, nota-se uma tendéncia
dos ramos em interceptar a linha que separa os estados confinados da regiao continua,
revelando a possibilidade da conversao de estados de elétrons e buracos livres em estados
eletronicos confinados por um pequeno aumento no valor de k,. A insercao superior da

Fig. 13 mostra as amplitudes de probabilidade associadas com as subredes A e B do
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estado com coordenadas k, = 0,03 nm~' e E= 0,15 meV, enquanto a insergdo inferior
mostra o comportamento da densidade de probabilidade desse mesmo estado. Pode-se
notar uma descontinuidade nas derivadas das amplitudes de probabilidade associadas as
subredes A e B em x = 100 nm e x = —100 nm, respectivamente. Além disso, existe
um diferenca de fase entre p4 e g que induz uma espécie de ”polarizacao de subrede’na

regiao de potencial nao-nulo.

1,0

Avave

08 E

0,6 u

04 4

—k,=0,15 nm""| |
—k =0
y

,00
0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,0 L L L L
1 0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5
k (nm™) 4
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X

Figura 14: (a)Grafico de contorno do coeficiente de transmissao para elétrons com energia
E> 0 incidentes em um pogo de potencial com largura Ly = 200 nm e profundidade
Up = —50 meV. (b) Transmissao para valores fixos de k,. A curva verde corresponde a
k, = 0,15 nm™! e a curva preta para k, = 0.

A Fig.14(a) mostra o grafico de contorno para o coeficiente de transmissao de um
elétron com energia E> 0 como funcao de k, = /(e —ug)*> — k2 e k,. Esse resultado
revela uma dependéncia na dire¢ao com que o elétron incide na regiao do pogo, exibindo
transmissao perfeita para uma grande variedade de diregoes, inclusive para o caso de
incidéncia normal &, = 0, comportamento que o distingui do caso nao-relativistico. Para
pequenos valores de k, observa-se uma seqiiéncia de picos de transmissao perfeita. Na
Fig.14(b) temos as curvas da transmissao em funcao de k, para k, = 0,15 nm~* e k, = 0,

correspondentes ao grafico em (a).

3.4 Poco duplo

Devido a simetria entre elétrons e buracos no grafeno em torno de E= 0, uma estrutura
que funciona como uma barreira de potencial para elétrons serd um poco de potencial para

buracos. Por isso, consideraremos agora o sistema formado por pocos duplos simétricos.
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Como mostrado na Fig. 15, o primeiro pogo tem largura L; e profundidade U;, enquanto
o segundo poco tem largura L3 e profundidade Us e esta separado do primeiro por uma

barreira de largura Lo e altura Us.

@

Gmmmme -
G i

Figura 15: Perfil do potencial. Dois pocos com potencial U; e Us, larguras L; e Ls
separados por uma barreira com potencial Us e largura L.

A Fig. 16 mostra o espectro de estados confinados em pogos duplos simétricos de
largura 50 nm e profundidade 100 meV separados por uma barreira de altura 100 meV.
Verifica-se, para Uy > 0, o aparecimento de novos ramos associados a estados de buracos
confinados na regiao da barreira, ja que OE/0k, < 0. Na regido II do grafico, entre k, = 0
e k, = (Uy — min[Uy, Us])/2hvp = 0,185 nm™!, observa-se vdrios anti-cruzamentos de
ramos, devido a uma superposicao de estados de elétrons e buracos, o que torna esses
ramos quase horizontais, indicando uma velocidade de grupo aproximadamente nula. No
lado direito da Fig.16 ¢ mostrado o comportamento da densidade de probabilidade do
estados destacados no espectro de energia. O numero de picos nas regioes de pocgos e
barreira indicam quais os ramos que contribuem para a formacao desses novos estados.
A altura desses picos depende da posicao na qual esses estados encontram-se no espectro
de energia. Para estados cujas energias encontram-se na porcao do ramo em 0E/0k, < 0,
temos picos mais elevados na regiao da barreira, enquanto que nas porg¢oes do ramo em
que 0E/0k, > 0 a densidade de probabilidade apresenta picos mais elevados no interior
dos pocos. Nota-se que OE/0k, ~ 0 para valores muito pequenos de k, de forma que a

altura dos picos tende a ser uniforme.

Na Fig.17 temos as energias de estados confinados em fungao da altura U, da bar-
reira central para um valor fixo de k, = 0,13 nm™~1. Pode-se notar a presenca de dois

tipos de estados: estados eletronicos, pertencentes aos ramos quase horizontais que sofrem



3.4 Poco duplo 37

pouquissima influéncia com o acréscimo de Uy e estados de buracos que comecam a apare-

cer para valores de Uy > 25 meV e sao fortemente dependentes da altura da barreira.
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Figura 16: Estados confinados em pocos duplos simétricos de potencial acoplados por
uma barreira. Os parametros sao L; =L, =L3 = 50 nm, U; =Us = —100 meV e Uy = 100
meV. (Direita) Densidade de probabilidade dos estados destacados no grafico principal.

A Fig. 18 mostra o espectro para o caso em que U; = 0 e a separacao entre os pogos é
de apenas 20 nm, o que causa uma quebra de degenerescéncia dos estados para pequenos
valores de k,, j& que para pequenos valores de vetor de onda a fungao de onda decai mais
lentamente na regiao das barreiras, causando a superposicao entres estados dos dois pocos.
As insergoes nessa figura mostram a o comportamento da densidade de probabilidade dos
estados destacados no espectro de energia, revelando que cada um dos dois estados, com
mesmo vetor de onda e provenientes do mesmo ramo, esta levemente mais localizado em

um dos pocos.

Finalmente, na Fig. 19, temos o espectro de pocos assimétricos, o primeiro com
profundidade 100 meV e o segundo com, 50 meV. Observa-se uma superposicao de estados

na regiao entre E= hvpk, e E= hvpk, + min[U;, Us], ocasionando uma repulsao entre os
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ramos nessa regiao, como é mostrado na insercao feita nesse grafico. Caso considerassemos
a distancia entre os pocos consideravelmente grande, os ramos correspondentes a cada um
dos pocos iriam apenas se sobrepor, sem causar nenhuma influéncia um sobre o outro.
O lado direito da Fig. 19 mostra o comportamento da densidade de probabilidade dos
estados assinalados. Em laranja, estd mostrado o comportamento de um estado do terceiro
ramo do primeiro pogo. A medida que se caminha nesse ramo na dire¢ao negativa de k,
ocorre uma interferéncia desse ramo com o primeiro ramo do segundo poco, como indica
o grafico de cor verde. Para valores ainda menores de k,, nota-se uma transferéncia do
estado do segundo pogo para o primeiro posso, indicado por um pico na densidade de

probabilidade em roxo.
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Figura 17: Energia de estados confinados em pogos duplos simétricos de potencial em
funcao da altura da barreira cental. Os parametros sao L; =Ly =L3 = 50 nm, U; =U3 =
—100 meV e £k, = 0.13 nm~!.
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Figura 18: Estados confinados em pocos duplos simétricos de potencial. Os parametros
sao Ly =L3g = 50 nm, Ly = 20 nm U; =Us = —100 meV e Uy = 0. (inser¢oes) Densidades
de probabilidade dos estados destacados no grafico principal.

As Figs. 20, 21 e 22 mostram o gréafico de contorno do coeficiente de transmissao
de elétrons com E> 0, bem como curvas de transmissao para valores fixos de k,. Os
parametros do potencial correspondentes a esses graficos sao os mesmos das Figs. 16, 18
e 19, respectivamente. Assim como no caso de barreiras simples [22] e duplas [34], os
resultados apresentam uma forte dependéncia direcional. Nota-se que o grafico da Fig.17
claramente distingui-se dos dois ultimos devido a presenca de um vale na transmissao
para quase todos os valores de k,, com excecao do caso de incidéncia normal, enquanto

as Figs.18 e 19 exibem transmissao perfeita para um muitas direcoes de incidéncia.
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Figura 19: Estados confinados em pogos duplos assimétricos de potencial. Os parametros
sao Ly =L3 = 50 nm, Ly = 20 nm U; = —100 meV, Uy = 0, U3 = —50 meV. (inser¢ao)
Amplificacao da regiao demarcada no grafico principal.
densidade de probabilidade dos estados destacados no grafico principal.
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Figura 20: (Esquerda) Grafico de contorno do coeficiente de transmissao para elétrons
com energia E> 0 incidentes em pocos duplos de grafeno com U; =U3z = —100 meV,
Uy =100 meV e Ly =Ly =L = 50 nm. (Direita) Transmissao para valores fixos de k,,.
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Figura 21: O mesmo da Fig. 17, mas com U; =Ujy
50 nm, Ly = 20 nm.
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Figura 22: O mesmo da Fig. 17, mas com U; = —100 meV, Uy = 0 meV, U3 = —50 meV,

L; =L3 = 50 nm, Ly = 20 nm.
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4  Super-redes finitas em grafeno

Em 1969, Esaki e T'su propuseram o primeiro estudo sobre estruturas quanticas con-
sistindo de multiplas barreiras formadas por heterojuncoes de materiais semicondutores
[37][38][39], as chamadas super-redes. Posteriormente, o advento de técnicas de cresci-
mento de cristais, como crescimento epitaxial por feixe molecular (MBE) na década de
1970, possibilitou a fabricagao de heteroestruturas semicondutoras de alta qualidade e,

conseqlientemente, levou a uma grande quantidade de estudos nessa area.

Assim como no caso de barreiras simples e duplas, uma super-rede pode ser produzida
em grafeno através da deposicao de eletrodos sobre a folha de grafeno ou, alternativamente,
utilizado-se substratos estruturados. O método experimental pode ser baseado numa
extensao da técnica utilizada em [32]. Tais estruturas foram objeto de estudo recente
em [40], onde sdao apresentados resultados da dispersao para uma super-rede periddica

unidimensional em grafeno, bem como a transmissao para um nimero finito de barreiras.

Neste capitulo estudaremos super-redes em grafeno, consistindo de um seqiiéncia de N,
barreiras de potencial. Na primeira secao, sera considerada uma super-rede desordenada,
onde a largura das barreiras varia aleatoriamente em torno de um valor médio. A desordem
é controlada por uma parametro ¢ que quando feito igual a zero retorna ao caso periédico.
Na segunda se¢ao, vamos considerar um potencial que nao é periddico, mas também nao
é desordenado. Especificamente, vamos utilizar um potencial descrito por uma seqiiéncia
de Fibonacci. Em ambos os casos calcularemos o coeficiente de transmissao bem como a

condutancia do sistema em funcao de alguns parametros do potencial.

4.1 Super-redes desordenadas

Um aspecto relevante das super-redes nesse caso, é o fato de que as técnicas utilizadas
para sua obtencao podem levar a uma pequena incerteza na largura das regioes onde os

gates sao depositados, dando origem a uma espécie desordem na estrutura das super-
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redes. Por esse motivo, neste capitulo vamos considerar uma super-rede desordenada
representada por uma sequéncia de N, barreiras de potencial. Por desordenado queremos
dizer que o perfil de potencial produzido por essa estrutura possui algum parametro que
varia aleatoriamente entre os sitios. No modelo considerado, a direcao de crescimento da
super-rede é designada pelo eixo x e, de forma que possamos desprezar os efeitos de borda,
assume-se que as larguras das folhas de grafeno sao muito maiores que dg. As barreiras
possuem altura Uy, largura dg e estao separadas por pocos de largura dy,, como mostrado
na Fig. 21. O parametro escolhido para introduzir desordem no sistema foi a largura dg
da barreira. A largura da i-ésima barreira é definida como dp, = dp_... (1 + 0&;), onde
—1 <& <1 éum numero aleatério e § é o parametro que determina a forga da desordem,
ou seja, fornece o intervalo no qual a largura da barreira pode variar em torno de seu

valor médio.

L_'-_'-1

pMf=——-—

¥

Figura 23: Perfil do potencial gerado pela super-rede. U; define a altura das barreiras,
dw a largura dos pocos e dg a largura das barreiras.

Para melhor analisarmos o efeito causado pela introducao da desordem no sistema,
vamos definir o conjunto de niimeros & nao como uma seqiiéncia completamente aleatéria
de ntimeros, mas sim como uma seqiiéncia de nimeros correlacionados por um parametro

X, chamado coeficiente de correlacao. Os ntimeros §; sao gerados como segue:

&=2/xg+01-ne-1, (4.1)
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onde —1 < ¢, <1 é um numero aleatério sorteado a cada realizagao e —1 < & <1 é um
novo numero aleatério sorteado na definicao da largura de cada barreira. Dessa forma,
quando y = 0 temos uma super-rede totalmente aleatéria , enquanto para y = 1 temos

uma super-rede periédica com dp, = dp,_ ... (1 + 6&) = cte.

Sempre que nao especificado, todos os resultados numéricos apresentados nessa se¢ao
correspondem a médias feitas sobre 1000 realizagdes. Os valores numéricos escolhidos

para os parametros dy, dp Uy e N, sao, respectivamente, 10 nm, 50 nm, 200 meV e

médio?
100. Além disso, assumimos que a energia dos elétrons incidentes é igual a 83 meV.

A Fig. 24 mostra um gréafico do incremento na largura de cada barreira para varios
valores do coeficiente de correlacao. Nota-se que a medida que essa correlacao aumenta
existe uma tendeéncia das larguras das barreiras assumirem alguns valores ”preferidos”.

Isso implica na diminuicao do carater aleatério do potencial.
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Figura 24: Média do incremento na largura de cada barreira para um valor de § = 0,9
para diferentes valores do coeficiente de correlagao Y.
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Estamos interessados em observar o efeito de um potencial aleatorio no coeficiente de
transmissao e na condutancia de elétrons incidindo nessa estrutura. Os cdlculos numéricos
para a transmissao sao realizados usando o método de matrizes de transferéncia ja apre-
sentado anteriormente. Uma vez calculado o coeficiente de transmissao, a condutividade

do sistema pode ser calculado usando a férmula de Buttiker [41]

/2
G = Gy / T(E, ) cos pdep, (4.2)
—7/2

onde Gy = £ (%) e ¢ = arctan %‘

A Fig. 25 mostra a dependéncia angular do coeficiente de transmissao para varios
valores de desordem 9. A curva em preto representa o caso em que 6 = 0, ou seja, temos
uma super-rede peridédica. Podemos ver que o efeito da desordem é destruir as bandas
de transmissao em torno de ¢ = —m/4 e ¢ = 7/4, de forma que somente elétrons com
incidéncia proxima da normal sao transmitidos. Note, no entanto, que o aumento de 9,

nesse caso, tende alargar as curvas de transmissao, de forma a aumentar o nimeros de

angulos em que pode ocorrer transmissao.
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Figura 25: Coeficiente de transmissao em funcao do angulo de elétrons incidentes na
estrutura com F = 83 meV e valores de desordem 6 = 0,0.05,0.1 e 0.2. Em todos os
casos xy = 0.
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Para averiguar de fato como o aumento de ¢ afeta a transmissao de elétrons na Fig.23,
vamos introduzir uma medida da contribuicao do coeficiente de transmissao para cada
direcao de incidéncia de portadores, a qual atribuiremos o nome de razdao de participacao,
em analogia com trabalhos anteriores que investigaram a distribuicao de modos de vi-

bragao em [44] e em estudo de localiza¢ao de Anderson [45]. Essa fungao ¢ definida como

1 (Z |T<soz->|)

N, Ne
Z |T(90i)|2
i=1

2

o=

, (4.3)

onde T'(yp;) é o coeficiente de transmissao para um dado angulo ¢; e N, = 2001 é nimero
de angulos considerados, ou seja, o nimero de pontos em uma dada curva do coeficiente
de transmissao. A grandeza 1 /N@ < a < 1 nos da uma indicagao do niimero de angulos
que participa na transmissao eletronica. Como um simples exemplo, imagine que todos
os angulos contribuam da mesma forma, ou seja, T'(¢;) = T = cte, entdo a = 1. No caso

oposto, quando somente um angulo contribue para a transmissdo, temos que a = 1/N,.

A Fig. 26 apresenta o grafico da razao de participagao a em fungao grau de desordem
0 para F = 83 meV e Uy = 200 meV. Nota-se que a decresce rapidamente no intervalo
entre 0 = 0 e 6 = 0.05, onde atinge seu valor minimo. Esse comportamento nos diz
que o aumento da desordem nesse intervalo diminui o nimero de angulos em que pode
haver transmissao, ratificando que a introducao da desordem, por menor que seja, tende a
destruir as bandas de transmissao laterais. A partir desse ponto, observa-se que o tem um
comportamento oscilatorio amortecido a medida que 0 aumenta. Esse resultado mostra
que o efeito do aumento da desordem no sistema depende do intervalo no qual variamos
essa desordem. Dessa forma, também ¢é possivel aumentar a transmissao de elétrons com

o aumento de J, ao contrario do que foi sugerido em [43].

Na Fig. 27 temos o coeficiente de transmissao para elétrons incidentes com energia
E =10 meV. A altura das barreiras, nesse caso, é Uy = 100 meV. Assim como na Fig.

25 a introducao de uma aleatoriedade no potencial tende a remover todos os picos de
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Figura 26: grafico da razao de participacao em fungao do grau de desordem § para £ = 83
meV e Uy = 200 meV.

transmissao unitaria, exceto o pico em torno de ¢ = 0. No entanto, para essa combinagao
entre a energia do elétron e a altura das barreiras existe probabilidade de transmissao para
todos os angulos de incidéncia e, diferentemente do caso anterior, a partir de 6 = 0,01
o aumento de ¢ tende a estreitar a curva de transmissao, diminuindo a probabilidade de
transmissao para todas as diregoes de incidéncia com exce¢ao de incidéncias com ¢ em

torno de 0.

A Fig. 28 mostra o grafico da razao de participacao o em funcao grau de desordem
0 para F =10 meV e Uy = 100 meV. Diferentemente da Fig. 26, a razao de participacao
nesse caso apresenta um leve crescimento para valores muito pequenos de . Esse com-
portamento pode ser explicado com o auxilio do grafico anterior. Note que a introducao
de uma desordem muito pequena, nesse caso 0 = 0.01, diminui consideravelmente a altura
dos picos de transmissao laterais, em contrapartida a altura dos minimos aumenta e, em
adigao, para || > 75,5° a probabilidade de transmissao é superior ao caso periédico, pro-
duzindo assim um leve crescimento da razao de participacao «. Para 6 > 0.01 observa-se
que « decresce até atingir seu valor minimo em 6 = 0.27. A partir desse ponto a razao de

participagao exibe um comportamento oscilatorio semelhante ao encontrado na Fig. 26.



4.1 Super-redes desordenadas 48

I T T T I T I T I T T T
1_
0.8
0.6
|_ -
04—
i —— =0
B ~ 5=0.01
0.2 5=0.05
I -~ 5=0.1
4 e 5=0.2
0 I S B

-80 -60 -40 -20 CICJ)

Figura 27: O mesmo da Fig.25 para £ = 10 meV e Uy = 100 meV.

Até agora nao consideramos nenhum caso em que existe uma correlacao entre a largura
das barreiras. Para observar o efeito da introdugao da correlagao no sistema vamos fixar
uma valor de 0 e calcular a transmissao para diferentes valores de x. O grafico da Fig. 29
mostra curvas da dependéncia angular do coeficiente de transmissao para uma desordem
fixa 0 = 0,2 e coeficiente de correlagao xy = 0;0,2;0,5;0,8. A energia dos elétrons é
E = 83 meV e a altura das barreiras é Uy = 200 meV. Observa-se que nesse caso que
a introducao da correlagao sé causa efeitos significativos para y = 0.8, produzindo um

significativo aumento na transmissao para 10° < |¢| < 30°.

De forma analoga ao que fizemos anteriormente, vamos calcular agora a razao de
participacao em funcao do coeficiente de correlagao para § = 0,2. O grafico da Fig. 30
mostra o caso em que E = 83 meV e Uy = 200 eV. Nota-se que, para esses parametros, o
aumento da correlacao até y = 0,5 pouco influéncia o nimero de angulos que participam
da transmissao. No entanto, a partir desse valor observa-se um rapido crescimento de «,

indicando um alargamento na curva da transmissao.
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Figura 28: grafico da razao de participacao em funcao do grau de desordem ¢ para £ = 10
meV e Uy = 100 meV.

Na Fig. 31 apresentamos o mesmo tipo de resultado da figura anterior, mas agora
a energia ¢ F = 10 meV e a altura das barreiras é Uy = 100 meV. Para essa energia o
efeito da introducao de correlacao é bem mais significativo do que no caso anterior. O
introducao e o aumento do coeficiente x eleva a probabilidade de transmissao para todos

os angulos de incidéncia.

No grafico da Fig. 32 temos a em funcao de y para F = 10 meV e Uy = 100 meV.
Diferentemente do caso anterior, a introducao e o aumento continuo da correlagao alteram

de forma significativa o intervalo de angulos que participam na transmissao.

Agora estamos interessados em saber como a condutancia é afetada pela introducao
da desordem no potencial. Calculamos entao a condutancia em funcao da altura das
barreiras de potencial para varios valores de desordem. A Fig. 33 mostra o caso em que
E = 83 meV, enquanto na Fig. 34, E = 10 meV. Em ambos os casos o aumento de 9
diminui a condutancia de uma forma geral. No entanto, para alguns valores especificos
de Uy é possivel que um sistema desordenado apresente condutancia superior ao caso

periodico.
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Figura 29: Coeficiente de transmissao em fungao do angulo para um desordem fixa § =
0,2. A energia dos elétrons incidentes na estrutura é £ = 83 meV e os valores do
coeficiente de correlacao sao y = 0;0,2;0,5 e 0, 8.

4.2 Estruturas Quase-periédicas

A descoberta de uma nova classe de materiais, os chamados quase-cristais, no ano de
1984 [46][47] causou grande surpresa no meio académico. Até entdo apenas duas classes
de estruturas sélidas eram conhecidos: soélidos cristalinos, estruturas altamente ordenadas
que exibem simetrias translacional e orientacional caracterizadas pela repeticao periédica
de células unitérias idénticas; e sélidos amorfos, que nao apresentam ordem estrutural. Os
quase-cristais seriam entao uma fase intermedidaria entre s6lidos amorfos e cristalinos, uma

vez que apresentam uma ordem orientacional, mas nao sao invariantes sob translacgao.

4.2.1 Super-rede quase-peridédica de Fibonacci

Vimos como elétrons sao transmitidos através de estruturas periddicas e desorde-
nadas. Nessa secao vamos investigar como se da o transporte através de estruturas quase-
periédicas [48]. Para isso vamos considerar uma super-rede de Fibonacci, que pode ser

vista como um protétipo de um quase-cristal unidimensional.
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Figura 30: grafico da razao de participacao em funcao do coeficiente de correlagao y para
0=0,2, FE =83 meV e Uy =200 meV.

A Fig. 35 representa a super-rede em questao. A regiao rotulada com A indica
uma regiao Uy = 0 e o rétulo B representa a juncao de trés regices, formando uma
barreira de potencial com Uy > 0. A estrutura é entao construida da seguinte maneira: a
primeira regiao é definida como sendo tipo A, o que chamaremos de série Sy, enquanto a
segunda regiao é definida como B, o que chamaremos de 57, a partir desse ponto as séries

subsequientes serao definidas por S, = S;_1.5m_2.

As figuras 36 e 37 mostram o comportamento da dependéncia angular do coeficiente
de transmissao para estruturas de Fibonacci que vao, respectivamente, da série de niimero
5 até a série 12. Os valores numéricos considerados sao: energia dos elétrons £ = 50 meV,
altura das barreiras Uy = 100 meV, largura das barreiras d, = 50 nm e largura dos pogos
d,, = 10 nm. Percebe-se o desdobramento dos picos laterais em torno de ¢ = £50° devido
aos efeitos de ressonancia a medida que aumentamos a geracao, bem como o estreitamento
do pico central, a partir da geragao Sg, com o aparecimento de novos picos em torno de

@ = +£25°.

Na Fig. 38 temos o coeficiente de transmissao versus a energia dos portadores. Em

(a), (b), (c), (d), (e) e (f) temos resultados para as geragoes Ss, Ss, Si1, S, S9 € Sia,
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Figura 31: O mesmo da Fig. 29 para £ = 10 meV e Uy = 100 meV.

respectivamente. Note a mudanca de escala entre as geragoes. A medida que aumentamos
a geracao a escala na energia é reduzida de forma que o aspecto visual da transmissao é
inalterada. Isso nos permite visualizar o carater auto-similar da transmissao, mostrando
que as geracoes Ss, Sg e S11 apresentam auto-similaridade, assim como as geracoes Sg, Sg

e 512.
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Figura 32: grafico da razao de participacao em fungao do coeficiente de correlacao x para
0=0,2, E =10 meV e Uy = 100 meV.
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Figura 33: O mesmo da Fig. 31 para £ = 10 meV.
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Figura 34: Condutancia de elétrons com E = 83 meV em fungao da altura das barreiras
de potencial Uy para varios valores de desordem. Em todas as curvas xy = 0.
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Figura 35: Esquema de formacao para uma super-rede quase-periédica de Fibonacci.
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Figura 36: Dependéncia angular da transmissao eletronica através de uma super-rede de
Fibonacci para as geracoes: (a)Ss, (b)Se, (¢)S7 e (d)Ss.
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Figura 37: Dependéncia angular da transmissao eletronica através de uma super-rede de
Fibonacci para as geracoes: (a)So, (b)Sio, (¢)S11 e (d)Sia.
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5 Conclusoes e perspectivas

Apresentou-se, nesse trabalho, alguma das propriedades fundamentais do grafeno,
assim como resultados para o comportamento de seus portadores de carga quando sub-

metidos a potenciais unidimensionais.

No capitulo 2, foi mostrado o motivo pelo qual é habitual dizer que elétrons no grafeno
comportam-se como férmions relativisticos de massa zero, justificando assim o tratamento
feito a partir da equagao de Dirac. Ainda no segundo capitulo foi apresentado o método
da matriz de transferéncia utilizado na obtengao dos resultados numéricos desse trabalho.
Pode-se verificar facilmente a partir da forma da matriz de transferéncia que elétrons inci-
dentes de forma normal em uma barreira de potencial sao transmitidos com probabilidade
um (paradoxo de Klein) e adquirem apenas um fator de fase na suas respectivas fungoes

de onda.

No capitulo 3, mostrou-se que a despeito do paradoxo de Klein pode-se obter esta-
dos quase confinados em pogos quanticos em grafeno. A relacao de dispersao eletronica
para esses estados possui uma dependéncia na componente do vetor de onda paralela a
barreira e apresenta ramos aproximadamente hiperbdlicos, o que torna possivel, no caso
de pocos duplos assimétricos, a existéncia de cruzamentos e anti-cruzamentos entre os
ramos. Observou-se, para Us # 0, o aparecimento de estados confinados de buracos, bem
como uma regiao onde estados de elétrons e buracos estao superpostos, indicando uma
velocidade de grupo aproximadamente nula. No final desse mesmo capitulo foram apre-
sentados resultados para a transmissao eletronica através dos pocgos duplos considerados
na secao anterior, onde pode-se observar uma transmissao perfeita para incidéncias em

torno da normal.

O capitulo 4 foi dedicado ao estudo de transporte eletronico através de super-redes
desordenadas e quase-periddicas. No primeiro caso, verificou-se que a introducao da des-
ordem por menor que seja tende a destruir os picos de transmissao laterais caracteristicos

no caso da super-rede periédica. Além disso, foram apresentados resultados para a razao
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de participagao « do coeficiente de transmissao em funcao do grau de desordem 4, rev-
elando um decaimento inicial rdpido e um comportamento oscilatério posterior. Ainda
no caso de super-redes desordenadas, calculou-se a condutancia do sistema em funcao da
altura das barreiras de potencial para varios valores de desordem. De uma forma geral,
a desordem tende a diminuir a conducao eletronica, exceto para valores especificos de
potencial. Finalmente, para o caso de super-redes quase-periddicas de Fibonacci, foram
apresentados resultados para a dependéncia angular da transmissao eletronica através das
geracoes b, 6, 7, 8,9, 10, 11 e 12. Observou-se, nos graficos de transmissao versus energia
dos portadores, que as geracoes 5, 8 e 11 bem como as geragoes 6, 9 e 12 apresentam um

comportamento auto-similar.

Como perspectivas para trabalhos futuros, pretendemos estudar como as propriedades
de transporte aqui apresentadas sao alteradas pela introducao de um campo magnético
[49]. Além disso, gostarfamos de estudar outros tipos de desordem, tais como desordens
estruturais causadas pela introdugao de impurezas na amostra de grafeno. Nesse caso,
torna-se necessaria a utilizagao de um modelo microscépico, como o tight-binding, para

se descrever corretamente o efeito das interagoes de curto alcance das impurezas.
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