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RESUMO

Neste trabalho, investigamos as propriedades eletronicas de uma nanofita de grafeno
em uma regiao onde ha um potencial elétrico que depende da posicao da linha. Tra-
balhamos na aproximacao que um elétron na nanofita satisfaz um Hamiltoniano Tight-
binding com interacao de primeiros e segundos vizinhos, utilizando duas geometrias para
as bordas: bordas armchair e zig zag. Inicialmente, consideramos a situagao em que nao
h& poténcial elétrico e investigamos a dependéncia da relagao de dispersao com a energia
de interacao entre segundos vizinhos. Em seguida, investigamos as modificacoes na relacao
de dispersao devido a insercao de um potencial eletroestatico que cresce linearmente com
a posicao, equivalente a um campo elétrico uniforme transversal. Por fim, analisamos a
situagao em que a nanofita esta submetida a um poco de potencial.



ABSTRACT

In this paper, we investigate the eletronic properties of a graphene nanoribbon in a
region where there is an eletric potential that depends on the postion of the line. We
work in the aproximation that an electron propagating itself in the nanoribbon satisfies
a Hamiltonian with next nearest neighbours interaction. We use two geometries for the
edges: armchair and zigzag. Firstly, we consider the situation where there is no eletric
potential and we investigate how the dispertion relation depends on the nearest and next
nearest neighbours interaction energy. Then, we investigated the changes in dispertion
relation to an eletric field, induced by an electric potential thats grows linearly with the
position. Finally, we analyzed the situation in which the nanoribbon is submitted to a
potential well.
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1 INTRODUCAO

1.1 Definicoes

Os primeiros trabalhos tedricos sobre grafeno datam de 1947 quando Wallace fez os
primeiros calculos usando um modelo Tight-Binding para determinar as suas propriedades
eletronicas[1]. Neste trabalho, Wallace estava mais interessado em um estudo das pro-
priedades do grafite (um arranjo de folhas de carbono empilhadas uma sobre a outra),

utilizando grafeno simplesmente como um passo intermedidrio.

Em 5 de outubro de 2010, o prémio Nobel de fisica foi dado a Konstantin Novoselov
e Andre Geim pelos trabalhos pioneiros na sintetizagao de monocamadas de grafite ou,
como passou a ser chamado, grafeno[2]. Desde entao, tém sido realizados varios estudos
para tentar entender as propriedade eletronicas, mecanicas, épticas, térmicas e quimicas
desse material, que tem grande poténcial para aplicagoes em varias areas da industria e
tecnologia. Para ilustrarmos a atencao que tem sido dada pela comunidade cientifica para
conseguir controlar as propriedades desse material nos ultimos anos, a figura 1[3] mostra

o nimero de publicacoes realizadas sobre grafeno nos ultimos anos.

De uma forma geral, grafeno pode ser definido como uma monocamada plana de
atomos de carbonos arranjados numa estrutura tipo favo-de-mel, com uma distancia de
0.142 nm entre os 4tomos. Atomos de carbono possuem estrutura de Lewis dada por
152,252, 2p2. No grafeno, esses quatro orbitais atomicos da camada de valéncia se hib-
ridizam formando trés ligacoes o fortes no plano, responsavel pela forte estrutura plana
do grafeno, e um orbital © perpendicular ao plano, responséaveis pelas propriedades de

transporte ao longo da folha.

A figura 2 mostra uma célula hexagonal convencional de grafeno e os vetores de rede d;
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Figura 1: Numero de publicagdes sobre grafeno nos tltimos anos. Fonte:[3]

e d9.NOs definimos as subredes A e B no grafeno como as redes formadas pelos atomos do
tipo A (em vermelho) e as redes formadas por atomos do tipo B (em azul). Como podemos
ver da figura, esses vetores sio dados por: @ = 3a/2i + /3a/27; @ = 3a/2i — v/3a/2].
Qualquer atomo do tipo A pode ser alcancado de outro atomo do tipo A por um vetor
de translacao da rede T = na; + mas, onde n em sao inteiros, o mesmo valendo para
atomos do tipo B. Os atomos A e B na figura 2 nao sao equivalentes e nao podem ser
alcancados um do outro através de um vetor de translacao da rede. Ambos formam redes

triangulares e nds rotulamos as redes formadas por esses atomos de subrede A e subrede

<

Figura 2: Célula unitaria de grafeno.

B, respectivamente.

Havia dois motivos principais para a auséncia de trabalhos sobre grafeno até recen-
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temente. Primeiro, acreditava-se que tais estruturas essencialmente bidimensionais (2D)
nao poderiam existir. A razao para isso é que, na natureza, crescimento de cristais exige
altas temperaturas, o que torna estruturas de baixas dimensionalidade instaveis, devido a
flutuacoes térmicas [4]. Portanto, materiais bidimensionais, como o grafeno, se decompo-
riam em estruturas tridimensionais mais estaveis, como nanotubos de carbono, fulerenos,
etc. O segundo motivo é que, mesmo que existissem, nao haveria aparato experimental
para observar tal estrutura. Essa ultima dificuldade foi resolvida devido ao efeito que o
grafeno cria num substrato de silicio que permite a sua observacao direta através de um

microscépio dtico comum [4].

Antes de terminar essa secao, precisamos definir uma subcategoria de materias de
grafeno que sera o principal objeto de estudo desse trabalho. Em estudos tedricos, nor-
malmente consideramos o grafeno como uma folha infinita e, a partir dai, utilizamos
nosso modelo para pré-dizer as propriedades desse material. Nesse trabalho, estaremos
mais interessados numa subestrutura unidimensional de grafeno, na nanofita de grafeno,
que pode ser considerada como uma regiao entre o corte de dois planos paralelos da folha.
Assim, uma nanofita é infinita em uma direcao, mas discreta na outra. Vamos escolher
nosso sistema de coordenadas com o eixo y na direcao finita da folha e x na infinita. Pre-
cisamos além disso definir ao longo de quais planos faremos os cortes da fita, que definem
as bordas. Trabalharemos aqui os dois tipos mais bésicos de bordas: bordas armchair
e bordas zigzag. Na figura 5 representamos essas duas geometrias. A borda armchair é
obtida quando realizamos um corte ao longo da direcao das arestas no grafeno e a zigzag
quando realizamos um corte ao longo dos vértices. As duas geometrias para as bordas
estao defasadas de um angulo de 30°. Na figura, também esta representada a célula
unitaria para cada uma das geometrias. Essas estruturas podem ser obtidas através do
modo usual de producao de grafeno, a clivagem micromecanica ou através de um processo

de corte de um nanotubo.

Na préxima secao falaremos sobre as propriedades que fazem com que o grafeno seja

um material ideal para possiveis futuras aplicagoes tecnoldgicas.
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Figura 3: Nanofita de Grafeno: armchair (Direita) e zig-zag (Esquerda) com a célula
unitaria em destaque.

1.2 Propriedades

Das propriedades do grafeno, a que chama mais atencao ¢ sem duvida o fato de que
elétrons no grafeno se comportam como particulas relativisticas de spin 1/2, sem massa
e obedecendo uma equacgao do tipo Dirac. Isso se deve ao fato de que sua relacao de
dispersao possui uma forma linear em torno de um conjunto finito de pontos equivalentes
K e K’ do espaco reciproco, tal como a de férmion livre de Dirac. No lugar do spin, surge
no grafeno o que se chama de um pseudo-spin, associado ao fato de o elétron se encontrar
em um atomo da subrede A ou um atomo da subrede B no grafeno. Assim, uma de suas
primeiras aplicacgoes, pode ser vista como utilizar o grafeno para entender fenomenos as-
sociados a particulas relativisticas, que entra no escopo da eletrodinamica quantica. Isso
levou a uma melhor compreensao de fenéomenos conhecidos, como o Efeito Hall Quantico
Andémalo e a predi¢ao de novos fenomenos como o tunelamento de Klein[4][3][5]. Este
ultimo é apresentado na eletrodinamica quantica como o paradoxo de Klein, onde uma
particula que faz uma incidéncia normal ao longo de uma barreira de potencial consegue
tunelar, ou melhor atravessar, com probabilidade de 100 %. No grafeno, isso é possivel
simplesmente mudando o estado de elétron para buraco, e vice-versa, ao atravessar a bar-

reira.

Outra propriedade eletronica que chama atencao no grafeno é sua alta condutividade e
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Figura 4: Relacao de dispersao préxima a um dos cones de Dirac numa monocamada de
grafeno. Imagem adaptada de [3]

mobilidade eletronica, podendo esta tiltima alcangar valores da ordem de 200.000 cm?/ Vs,
que é muito alto em comparacao com os valores medidos para outros semicondutores, como
o antimoneato de indio, por exemplo, que possuf me da ordem de 77,000 cm?/Vs.. Faixas
de valores altas como essas sao alcancadas em uma folha de grafeno principalmente por
esse material ser suave e livre de defeitos. Numa amostra, é ainda possivel modificar essa
mobilidade pela introdugao de defeitos, aplicando pertubagoes externas e/ou através de

interacao com outras moleculas na sua superficie.

Apesar dessas excepcionais propriedades exibidas por uma nanofita de grafeno ainda
ha problemas que poderiam impedir sua aplicacao na eletronica. Uma delas é o fato
de o espectro de energia do grafeno exibir gap zero, o que impede o uso do grafeno em
aplicacoes 1égicas. Uma forma de ser resolver isso, como ficara claro mais adiante, é uti-
lizar uma nanofita de grafeno, pois, para esse sistema, ¢ possivel a abertura de um gap.
Além disso, a aplicacao de pertubagdes externas como strain[6], impurezas[7], campos
externos (principal assunto discutido nesse trabalho) podem servir como mecanismo de

controle do gap na nanofita.

Grafeno também possui excelentes propriedades épticas, mecanicas e térmicas. Uma
tnica folha de grafeno absorve 2,3% da luz que incide sobre ela. Essa absorcao cresce
linearmente com o numero de camadas de grafeno e é possivel mostrar que ela esta rela-

cionada com a constante de estrutura fina @ = 1/137 de forma bem simples [8]. Em
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relacao a suas propriedades mecanicas, grafeno possui um modulo de elasticidade grande
e, portanto, pode ser muito bom em aplicacoes de dispositivos eletronicos, tornando-se
resistente a aplicacao de strain. Para concluir, grafeno também exibe alta condutividade
térmica devido as ligagoes covalente C-C entre atomos de carbono. Célculos feitos através
de espectroscopia micro-Raman confocal, determinaram valores de até 5300 W/mK no

grafeno [3].

Resumindo, apresentamos nessa secao um breve resumo de algumas das principais
propriedades fisicas do grafeno que tem sido fonte de discussao nos estudos atuais sobre
esse material. Na proxima se¢ao, veremos como algumas dessas propriedades estao sendo

utilizadas ou prometem ser utilizadas em aplicagoes futuras.

1.3 Aplicacoes

Devido a suas propriedades, o grafeno promete ter aplicacao em varias areas como
bio engenharia, no melhoramento de materiais, na optoeletronica, etc. Além disso, as
pesquisas em grafeno geraram um crescente interesse da comunidade cientifica em outros
materiais bidimensionais como nitreto de boro, sulfito de tantalo(IV), etc. Grafeno, com-
binado com essas novas estruturas pode gerar materiais ainda mais interessantes, tanto

do ponto de vista tedrico quanto pratico.

Uma propriedade do grafeno que chama atencao é sua sensibilidade quimica. Quando
uma tunica molécula de gas é adsorvida numa folha de grafeno, ocorre uma mudanca
na resistividade local, o que torna possivel sua deteccao. Assim, como consequéncia di-
reta dessa propriedade, uma possivel aplicacao de grafeno é como um sensor bioelétrico,
servindo para detectar niveis de glicose, hemoglobina, colesterol e até sequenciamento de
DNA. Essa propriedade também permite a aplicagao de grafeno em dispositivos de segu-

ranga como um sensor de gas.

Uma segunda possivel utilizacao de grafeno é na fabricacao de materiais para industria
aeroespacial. Por ser um material leve, forte e resistente, grafeno é bastante indicado para
substituir os materiais usados atualmente. Além disso, sua alta mobilidade eletronica pode

permitir a ele ser utilizado como uma capa protetora contra relampagos.
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"

Figura 5: Duas aplicagoes para grafeno: (a) Grafeno utilizando na produgao de células
solares[9]. (b) Grafeno utilizado em sensores de gés [10]

Para concluir, um terceira aplicacao futura do grafeno pode ser na optoeletronica.
Como foi dito antes, uma tinica monocamada de grafeno absorve 2,3% da luz que incide
sobre ela. Logo 97,7% da luz é transmitida através da folha, propriedade que torna
o grafeno ideal para trabalhos em optoeletronica. Assim, é provavel que veremos num

futuro préoximo grafeno utilizado em aparelhos de touch-screen, LCD, diodos, etc.

1.4 Sumario

No préximo capitulo, discutiremos as principais ferramentas matematicas utilizadas
no trabalho desenvolvido aqui. Na primeira se¢ao tentaremos dar uma idéia geral so-
bre em que se baseia o modelo tight-binding e como ele é trabalhado no formalismo de
primeira quantizacao. Em seguida, definiremos o formalismo de segunda quantizagao e
mostraremos como o modelo Tight-Binding se modifica nesse nova formulacao. Aplicare-
mos entao, para o caso da folha infinita. Por fim, aplicaremos o modelo Tight-binding
para a nanofita de grafeno e chegaremos na equagao matricial que deve ser satisfeita pelos
operadores no espaco de fase para se determinar as auto-energias. No terceiro Capitulo,
discutiremos os principais resultados obtidos nesse trabalho. Comecaremos com o caso da
nanofita sem campo. Em seguida, os resultados para o campo elétrico uniforme e, final-
mente, o caso do poco de poténcial. fecharemos o tltimo capitulo mostrando as conclusoes

de tudo que foi exposto.
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2 MODELO TEORICO

2.1 Meétodo Tight-binding

Nesta secao vamos falar sobre alguns aspectos gerais da aproximacao Tight-binding
que sera usada posteriormente, dentro do formalismo de segunda quantizagao, para deter-
minar as propriedades de propagacao eletronica sobre uma nanofita de grafeno. Maiores

detalhes dos cdlculos apresentados aqui se encontram em [11].

Quando tentamos encontrar as fungoes de onda que determinam a propagacao de
elétrons em um cristal, encontramos solugoes que sao completamente localizadas em sitios
da rede (que levam a uma descri¢ao em termos de orbitais atomicos) e outras que estao
espalhadas sobre o cristal (e que, portanto, ndo tem nenhuma semelhanga alguma com
os orbitais atdémicos). A aproximagao Tight-binding serve para descrever estados inter-
mediarios entre essas duas aproximacoes, isto é, que sao proximos das funcgoes de onda

atomica, mas nao tao préximas a ponto de nao ser necessario nenhuma correcao.

O Hamiltoniano para um elétron num cristal pode ser escrito da seguinte forma:
H=H, + AU, (2.1)

onde H,; é o Hamiltoniano atomico para um elétron em um atomo isolado do cristal e AU
contém todas as corregoes para reproduzir o potencial completo do cristal. Se AU fosse
construido de tal forma que ele fosse zero sempre que uma dada funcao de onda atomica
nao o fosse, entao, para um cristal formado por N atomos, 1, produziria N niveis com
fungoes de onda 1, (7" — é) para cada sitio R da rede e a solucao para um dado cristal

seria dada por:
U (7)) = R, (7 — R) (2.2)
I
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E facil de mostrar que ¥, satisfaz o teorema de Bloch! e portanto é uma possivel solucao
para o Hamiltoniano no cristal nessas condigdes. No entanto, nao é verdade que AU(T)
vai satisfazer essa propriedade, para o Hamiltoniano contendo AU # 0. Mesmo assim, a

abordagem acima sugere que procuremos solucgoes da seguinte forma:

:ZémMﬂJﬂ (2.3)

Em geral, no entanto, esperamos que o produto AU (7)¥, () seja bastante pequeno em
relagdo as energias caracteristicas do sistema, de modo que é razoavel escrever ¢(7) como

um produto de funcao de onda atomica:

A1) = Y bnthn (1) (2.4)

Substituindo essas expressoes na equagao de Schrodinger e fazendo o produto interno
com V¥, é possivel mostrar, depois de algumas contas, que essas relagoes geram a seguinte

equacao de auto-valores:

-

(eF) = En)om = ~(eF) = En) SuSpgo | U PWonlr = B,
Sl U (PYAT G (AN + S g0 | Ui (F)AU (R)n (7 = R)e™ i)y

O lado direito dessa equagao é normalmente muito pequeno, pois envolve termos com

produtos de funcoes de onda centradas em sitios diferentes e termos em AU. Logo, o

mesmo deve ser verdade para o lado esquerdo. Isso sera verdade se e(/g) — E,, ou b, forem

muito pequenos. Como, normalmente, e(E) ~ F, para um dado estado, dependendo da

degenerescéncia do estado s, a equacao acima gera um sistema de equacoes para se deter-

minar os coeficientes da combinagao linear de estados que geram a funcao ¢(7).

Observe que as relagoes obtidas aqui partem do pressuposto inicial de que a Hamil-
toniana no cristal é muito proxima de H, e é nisso que estd baseado a aproximagao
tight-binding. Na préxima secao, falaremos sobre o formalismo de segunda quantizagao
e em seguida como um Hamiltoniano Tight-Binding pode ser descrito em termo de oper-

adores de criacao e destruicao usando esse novo formalismo.

10O teorema de Bloch diz que a funcdo de onda que descrevem os estados numa regido regiao onde

existe um poténcial periédico aplicado, isto é U(7+T') = U(r), sdo da seguinte forma: W p(7) = etk Ty, (7),
onde u; tem a periodicidade da rede.
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2.2 Formalismo quantico de segunda quantizacao

Essa secao servird de base para determinarmos as auto-energias de um elétron em
uma nanofita de grafeno. Falaremos primeiro do formalismo de segunda quantizacao para
férmions e, em seguida, mostraremos como se pode reescrever o Hamiltoniano Tight-

Binding nesta nova base.

A primeira quantizacao em fisica refere-se a quantizacao da energia e estados de um
particula submetida a um dado confinamento. Posteriormente, percebeu-se que as forcas
de interagao entre particulas eram causadas por outras particulas e que essas particulas
eram quantizadas[12]. Aqui ndo entraremos em detalhes a respeito de como esse processo
ocorreu. No entanto, resta-nos saber que isso, de um modo geral, levou ao formalismo de

segunda quantizacao que sera estudado nessa secao.

Agora, considere um sistema de N particulas. Como nosso trabalho envolve a propagacao
de elétrons em uma nanofita de grafeno, nos limitaremos ao estudo de sistema de particulas
fermionicas. Férmions podem ser definidos como particulas de spin semi inteiro idénticas
que obedecem ao principio de exclusao de Pauli, isto é, duas particulas fermionicas nao

podem ocupar o mesmo estado quantico.

Como préximo passo, definimos o nimero de ocupagao n; como o numero de particulas
que estao ocupando o estado j. Como foi dito antes, Férmions obedecem ao principio de

exclusao de Pauli. Logo n;, para férmions s6 pode ser 0 ou 1.

No formalismo de segunda quantizacao, o estado de um sistema de N particulas pode

ser escrito da seguinte forma, utilizando a notacao de Ket’s de Dirac:
B = g, o, ) 2.6)

Aqui, |¥) representa o estado geral do sistema de N particulas e n; é o nimero de ocupagao
para o estado i. Quando nao ha nenhuma particula ocupando qualquer estado, chamamos

este de estado de vacuo e, em notacao de Dirac, representamos esse estado por:
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Além disso, a condi¢ao de ortonormalizacao para os estados de uma particula requerem

que |U) satisfaca a seguinte relagao:

(W) = ] 0. (2.8)
i=0

Continuando, definimos o operador nimero N; para o estado i com a propriedade de
que o valor esperado da n;, o numero de ocupacao para o estado i. Em notacao de bra’s

e ket’s esse operador assume a seguinte forma:

Ni=ng|--ng-)mge . (2.9)

O tratamento de um sistema de particulas é enormemente facilitado com a introducao
dos operadores chamados de criagao e destruicao. Esses operadores tem a propriedade de
que quando atuam em um estado criam ou destroem uma particula nesse estado. Isto é,

esses operadores tem a seguinte forma para um dado estado i:

all--mi— 1) =ci(ng)|---ng ) (2.10)

(2

@l =cng)|omy — 1) (2.11)

Além disso, como estamos tratando de particulas fermionicas, temos ainda que exigir,
como foi dito anteriormente, que elas obedecam ao principio de exclusao de Pauli. E
possivel mostrar que essas relagoes sao estabelecidas se os operadores definidos acima

satisfacam as seguintes rela¢oes de anticomutagao:
{a;, a}} = Clia; + Cl;ai = 0ij; (2.12)
{ai,a;} =0; (2.13)

{al,al} = 0. (2.14)

7
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T

Das relacoes 2.13 e 2.14 é obvio que: a;a; = a,a T = 0. Observe também, das equacoes

2.10 e 2.11, que ala;|¥) = ¢;(n;)¢,(n;)|¥), que tem a mesma forma do operador nimero.
Assim é natural tomarmos az a; = N;, e, portanto, temos a seguinte relacao: ¢;(n;)c;(n;) =

n;. Tomemos agora o operador N?:
N} = aTa@aTal =q, (1 — aTaz)al = aZTaZ — aTaTaiai = alai = N;, (2.15)

portanto, N? = N;, o que implica que n;(n; — 1) = 0, comprovando que os valores de n;

s6 podem ser 0 ou 1. Considere os operadores abaixo:
Al =n(=1)% ] 1=ng-- ) ny-- -] (2.16)

A= (1 _nz)(_1)21|nz><1 —ni-| (2.17)

E facil mostrar que esses operadores satisfazem todas as relacoes acima e, portanto, cor-
respondem aos operadores de criacao e destruicao associados ao estado de férmion, isto
é AZ = a;r e A; = a;. Em posse desses valores, podemos escrever o estado geral de uma

particula em termos de operadores de criacao e destruicao:

H \/E (2.18)

Vejamos agora como fica o operador Hamiltoniano para um dado sistema na notagao
do formalismo de segunda quantizagao. Seja €; a energia associada ao estado i de um
sistema de particulas. Considere que para cada estado i ha n;? particulas ocupando esse

estado. Assim, para esse sistema, a energia total é dada por:
E=> ne (2.19)
i=0

Ora, sabemos que E = (H) e n; = (ala;), logo podemos escrever o Hamiltoniano total do

sistema como:

H =Y ¢ala, (2.20)

No entanto, essa aproximagcao nao esta completamente correta quando tentamos determi-

2No nosso caso, como estamos trabalhando com particulas fermidnicas, n; sé pode ser igual a 0 ou 1.
Para particulas bosonicas, n; pode assumir qualquer valor positivo.
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nar a Hamiltoniana para um sistema mais geral possivel[14]. A aproximacao acima supoe
que nao haja interacao entre os estados ocupados pelas particulas. Se quisermos consid-
erar a situagao mais geral possivel, devemos supor que existam termos correspondentes a
uma interacao entre as particulas e os estados seguintes, bem como uma interagao entre as
proprias particulas que compoem o sistema. Por exemplo, se estivermos tratando de um
elétron numa rede atomica, na situagao mais realista, devemos incluir termos que corre-
spondam a energia de interacao entre os elétrons e os sitios atomicos, elétrons e elétrons,
elétrons e buracos, elétrons e fénons, fonons e buracos, etc, tornando o problema cada vez
mais complicado. Como foi dito na segao 2.1, a aproximacao Tight-Binding consiste numa
visao intermedidria que fornece uma pequena correcao a visao de orbital atomico. Assim,
considera-se que o elétron tem uma pequena chance de tunelar de um sitio i para um sitio
j dentro do dtomo. Em termos dessa nova aproximagao podemos escrever a Hamiltoniana

do sistema para uma particula fermionica na aproximacao Tigh-Binding como:

H = Zela a; + Zt” al ja; +aa ) (2.21)

7]

Aqui, a;(a}) e a; (a}) sao os operadores de criacao (destruicao) nos sitios i e j, respec-
tivamente, enquanto ¢; ; é o termo de hopping (ou integral de superposicao) entre os dois

orbitais dados em termos da energia de interagao por:

0) = AU, (2.22)

5= [wavlv =] [0 |AUW\ N

Na proxima secao, veremos como o modelo Tight-Binding se aplica para determinar
as auto energias no grafeno. Veremos primeiro o caso da folha infinita e, em seguida,

passaremos ao estudo de nanofitas com campo elétrico aplicado.

2.3 Modelo Tight-binding aplicado em grafeno

2.3.1 Folha infinita

Vamos agora aplicar esse modelo para determinar as autoenergias de um elétron em

uma folha infinita de grafeno. Nesse caso t;; =t = 2,8 eV [7]. Nossa aproximagao supoe
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que o elétron esta 'fortemente ligado’ e, portanto, s6 pode interagir com os vizinhos mais

proximos. Nesse caso tem-se o seguinte Hamiltoniano para o elétron no grafeno [5]

H=—tY (alb; + a;d}). (2.23)

.3
Estamos usando a; e b; para diferenciar os atomos das subredes A e B. Nao colocamos o
primeiro termo de 2.21 por que o tnico efeito desse termo é deslocar o zero de potencial.
Como requisitado pelo teorema de Bloch e a periodicidade da rede, é conveniente escrever
os operadores de criagao e destruicao em termos de suas transformadas para o espaco

reciproco. Tem-se entao:

1 T
a; = —=>» e"a 2.24
oMY (2.24)
1 e
T —ik-r; T
a; = e ‘a 2.25
e (2.25)
1 o
b= —=Y *7Tipy, (2.26)
=T
1 e
b= —=3" ¥ b}, (2.27)

Substituindo essas expressoes no Hamiltoniano do sistema tem-se:

t o, I
H=—3> (et afb + e* e T agb],) (2.28)
1,7 k,k’

Podemos rearranjar essas expressoes para deixarmos em termos de distancia relativa entre
o0s sitios atomicos:

t T (00N (T T L (0o ST TN
H = N Z Z(e‘m(”_”)ez( _k)'rﬂ'aibkl + etk (rimrg) g milk _k)""ﬂ'aka/) (2.29)
i kK

Podemos simplificar essa expressao, usando a seguinte identidade matematica: Y ;e

-

i 7+ Substituindo isso no Hamiltoniano do sistema, encontramos:

t T (g ik (72— 17 )1
H=—— ZZ(e_m'(“ Dal by + P T, ply. (2.30)

,j k

Como dissemos anteriormente, iremos considerar no Hamiltoniano somente a interagao

entre os primeiros vizinhos. Logo, para um sitio i fixado, a soma em j varre todos os vizin-

i(k=k")ri —
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hos mais préoximos. Portanto, iremos repetir a mesma soma sobre mais proximos vizinhos
Y Y
para cada sitio j. A figura 6 mostra os termos que participam dessa interacao de primeiros

vizinhos.

Figura 6: atomos de carbono em uma rede hexagonal de grafeno. R1, R2 e R3 denotam
as distancias aos vizinhos mais préximos de um atomo tipo B (azul) da rede.

Colocando a origem no atomo B da figura, vemos que as distancias dadas sao: R =
—ai; By = a/2?+ a\/§/2j; R3 = a/QZ— av/3/27. Logo, para um valor de j fixado a soma

sobre os mais préximos vizinhos do tipo B, constituida de atomos do tipo A, fica:

S e BT = iR Ry otk R | iR By ikae 90 —tkea/2006(1/3),a/2) = g(F). (2.31)

-,

Essa expressao, que nés rotulamos de g(k), é chamada de fator de estrutura da rede
cristalina. Como dissemos, a soma em j é a mesma para cada atomo i da rede. Logo,
considerando que temos N atomos na rede, o somatério em 1i,j fica N vezes o somatorio em
j. Substituindo isso mais os resultados da equacgao 2.31 na expressao 2.30, da Hamiltoniana

do sistema, obtemos:

H = —t S (g(Ralby + g(F)"agh}) (2.32)

Esse é o Hamiltoniano para o elétron no grafeno no espago de Hilbert em termos
dos momentos k. Esse Hamiltoniano pode ser escrito também como H = Y, (U, | H|¥},),
onde |U.) = |ag, bi) e ax, by sdo as transformadas dos operadores de criacao e destruigao.

Essa relacdo pode ser escrita ainda na forma matricial, Ey|Vy) = H|¥y), onde H;; =
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(Ug)i|H|(¥g);). Assim temos:

B

a 0 —tg(k a
By — o telk) . (2.33)

by, —tg*(k) 0 by,
Os auto valores dessa equacao dao as auto energias associadas ao V. Para encontrarmos
essas grandezas, o determinante da matriz H - EI tem que ser igual a zero. Assim, devemos

resolver a seguinte equagao:

-

E tg(k -
L B I BT e (2.34)
Cujas raizes sao dadas por:
E, = :I:\/3 + 4cos(V/3kya) + cos(3kya/2)cos(vV/3k,a/2) (2.35)

Na figura 7 representamos essas duas solugoes em funcao de k,a e kya. Na figura,
vemos seis pontos de contato entre a banda de conducao e a banda de valéncia®. Da
figura, observa-se que a relagao de dispersao tem uma aparéncia conica se escolhermos
valores de k muito proximos deles. Esses pontos sao os chamados cones de Dirac e é
por essa forma conica que dissemos que elétrons propagando-se no grafeno comportam-se

como particulas relativisticas sem massa®.

Na préxima subsecao, finalmente desenvolvermos o Hamiltoniano tight-binding para
uma particula em uma nanofita de grafeno. Trabalharemos na aproximagao de segundo
vizinhos, isto é, incluiremos os segundos sitios mais proximos para o nosso calculo da
relacao de dispersao. Incluiremos o termo de interagao entre o elétron e potencial na

nanofita.

3Quando determinamos as energias de um cristal e representamos essas energias no espaco de fase, isto
é, em funcao de k, e k,, para um sistema bidimensional, as bandas de condugao e valéncia correspondem
ao nivel de energia mais baixo desocupado e mais alto ocupado, respectivamente.

1A luz da relatividade, uma particula de massa m, energia . e momento p satisfaz obedece a seguinte
relacdo: E? = p%c® —m?2c*, onde c é a velocidade da luz. Se m = 0, entdo temos a seguinte relacio entre
momento e energia: E = %|pc|. Como, pela mecanica quantica, momento também é proporcional ao
vetor de onda, verificamos a analogia entre o elétron no grafeno e uma particula relativistica sem massa.
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Kxa ~

Figura 7: relagao de dispersao para uma folha de grafeno infinita.

2.3.2 Nanofita de Grafeno

Nesta secao estamos interessados em descrever uma forma de determinar as auto en-
ergias de uma nanofita de grafeno de N linhas. Existem dois tipos de geometrias a se
considerar: bordas armchair e bordas zigzag. Vamos, por convencao, comecar sempre
com linhas de dtomos do tipo B para bordas zigzag (bordas armchair sempre possuem
os dois tipos de dtomos). A principal diferenga introduzida agora é que o sistema sé
tem periodicidade em uma direcao, que chamaremos a dire¢ao x. Além disso, incluire-

mos nos nossos calculos para a relacao de dispersao as interacoes entre segundos vizinhos.

A figura 8 representa os termos que incluiremos na nossa aproximacao. Agora, além
de um termo de hopping entre primeiros vizinhos, que representa a energia de interagao
entre o sitio atual e os primeiros vizinhos, ha também a possibilidade de hopping entre
os segundos vizinhos. Assim nos temos: ty &~ 2.8 eV para representar a interacao entre
primeiros vizinhos e ¢; ~ 0.1 eV para representar a interacao entre os segundos vizin-
hos. Além disso, temos que considerar a energia potencial elétrica devido a interagao
da particula com o campo elétrico. Chamaremos essa energia de V;. Mais tarde achare-

mos uma expressao para V; dependendo do valor do campo aplicado. Feito todas essa
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Figura 8: Na aproximacao de segundos vizinhos, somamos sobre os dois grupos de dtomos
mostrados na figura.

observagoes, o Hamiltoniano para o elétron na nanofita de grafeno usando aproximagao

tight-Binding com segundos vizinhos submetido a campo elétrico fica:

H = Z V;(CLI(II + bjbz) - to Z(azb; + azbj) - tl Z (CLZ'CL;[- + aj»aj + bzb;f + bIbJ) (236)
i (4,9) ((4.9))

Como foi dito anteriormente, devido a periodicidade da fita ao longo da direcao x,
faremos uma transformada de Fourier na direcao x dos operadores de criacao e destruicao

na nanofita de grafeno. Assim temos:

1 o
a; = — e s 2.37
i Foas (2.37)
1 .
T_ —ikoTei T .
a; = —=—=—= ) ¢ Ty 2.38
\/N_A lgz kz, ( )
1 .
b; = ethaTes brr 2.39
J \/N_B ];L x) ( )
1 .
bl = > e_’k”””jaigj ’ (2.40)

Ny e Np representam o nimero de linhas de atomos do tipo A e do tipo B. Aqui
¢ preciso distinguir entre os dois casos: quando a borda ¢é zigzag e quando a borda é
armchair. Quando a borda é armchair tem-se Ny = Ng = N. Quando a borda ¢ zigzag

tem-se Ny = Ng = N/2se N épare Ny = (N —1/2), Ng = (N +1)/2, se N é impar.
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Substituindo essas expressoes na Hamiltoniana 2.36 e simplificando, chegamos a seguinte

expressao para a Hamiltoniana na nanofita:

H = Z enazz,nakmn - Z (TOn,n’(kr>akz,nbLz,n’ + Tln,n’(k:r/‘)(azz,n&kmn’ + b};z,nakz,n’) +h.c.)

’
kz,n kz,n,n

(2.41)

Nos utilizamos h.c. para denotar o conjugado hermitiniano da expressao que aparece
no somatoério. Na equagao 2.41, Ty, € Tin, Tepresentam os termos que surgem quando
se considere somente a interagao entre os primeiros e segundos vizinhos, respectivamente.
Esses termos vao depender da geometria da nanofita. Logo, para a nanofita de borda

armchair tem-se:

Tonn' = to(00nnr + BOp -1 + Y0pni11); (2.42)
Ting = —t1(N(0nms1 + Onpw—1) + 0(0nni 42 + Onin—2))- (2.43)
E, para zigzag, tem-se:
Tonn' = t0(B0nms1 + Vonm+1); (2.44)
Tinm = t1((Onmns + 0(0pp—2 + dppr—2)). (2.45)

Aqui, os sinais de sima representam linhas do tipo B e o sinal de baixo linhas do tipo A.

As constantes, «,3,7,m,0 e ( sao mostradas nas tabelas 1 e 2 abaixo.

Armchair Zigzag
« toett=a 0
B | tee™=? | 2ty cos(v/3kea/2)
y toeikma 2 tO

Tabela 1: Coeficientes de 7oy, .

Armchair Zigzag
¢ 0 2t, cos(v/3k,a)
n | 2ty cos(3k.a/2) 0
6 t1 2t, cos(v/3k,a/2)

Tabela 2: Coeficientes de 7y, .

Com isso, n6s construimos o Hamiltoniano tight-binding completo para o elétron em
termos de k, e do nimero de linhas com interagao de primeiros e segundos vizinhos.
Agora o que nés precisamos é achar uma forma de resolver esse Hamiltoniano para achar

as auto energias de um elétron nesse sistema. Lembremos entao que, na aproximacao
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de Heinsenberg da mecanica quantica, nds descrevemos a evolugao temporal de um oper-
ador A e este satisfaz a seguinte equacdo de movimento: ihdA/dt = [A, H](Equagao de
Heinsenberg). Lembremos entao que os operadores ag,,’s € by, »,’s sdo auto estados do
sistema com energia E(k,) e apliquemos a equacao de movimento de Heinsenberg para
cada um dos operadores. Desde que o Hamiltoniano do sistema nao depende explicita-

mente do tempo, podemos esperar uma dependéncia temporal dos operadores da forma

e'Pth - Logo:
d(l}wm

[ak%n, H] = ZFL dt — E(km)akz,n (246)
dby .,
by, s H] = zh# = E(kybi, ) (2.47)

Agora, faremos uma observacao que simplificard muito nossas contas. Uma vez que
sO aparecem termos quadraticos no Hamiltoniano, nao faz diferenca o tipo de estatistica
que utilizamos para os operadores, se ¢ de Fermi ou de Bose®’. No Final das contas
obteremos os mesmos resultados. Dessa forma, vamos supor que, ao invés das relacoes de
anticomutacgao desenvolvidas na segao 2.2, os operadores satisfazem relagoes andlogas de
comutacao, isto é, eles satisfazem equagoes 2.12, 2.13 e 2.14, substituindo o anticomutador
pelo comutador entre operadores A, B arbitrarios: [A, B] = AB— BA. Assim, as equagoes

de movimento 2.46 e 2.47 ficam:
E(kz>akz,n = Vnakz,n + Z TOn,n’(km)bkz,n/ + Z Tinn/ Ak, n'; (248)

E(k;t>bkx,n = ankx,n + Z Tgn,n/(k;:v)akx,n’ + Z Tln,n’bkx,n" (249)

Sendo agw , O vetor coluna que representa os operadores de criacao e destruicao para
atomos do tipo A e b;{z , bara o tipo B. Essa relacao pode ser escrita mais compactamente

na forma matricial. Logo:
k. n Ti+V T k. n
B | = ° e (2.50)
bk, n s Ti+V by

SEstatistica de Fermi-Dirac trabalha com particulas fermionicas e a de Bose-Einstein com particulas
bosonicas
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Os autovalores dessa equacao matricial dao as autoenergias permitidas para o sistema,

enquanto seus autovetores dao as funcoes de onda no espaco de fase. Para uma sistema

de N linhas esse problema se resume a resolver um determinante secular 2Nx2N. As

submatrices Ty, 17 e € na expressao sao dadas por:

a B
b «
0 ~
0 0
¢ n
n ¢
0 n
0 6
Vi 0
0 Va
0
0 0

0 0
v 0
a f
b «
6 0
n 0
¢
n <
0 O
0 0
Vs 0
0 Vi

0
0
0
v

LS D O O

o O O O

(2.51)

(2.52)

(2.53)

Na préxima secao discutiremos os resultados nimericos obtidos para nanofitas com

bordas armchair e zigzag. Voltaremos nossa atencao para dois tipos de campos: campo

elétrico uniforme, com potencial crescendo linearmente, e campo elétrico com potencial

na forma de um poco de . Analisarmos primeiro a situacao com nenhum tipo de campo.



3 RESULTADOS

3.1 Nanofita Sem Campo elétrico
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Figura 9: Resultado para a relacao de dispersao para nanofita de bordas armchair sem

campo elétrico com: (a)N, = 20, (b)21 e (¢)22 linhas.

A figura 9 representam os trés tipos de configuragoes para nanofita de borda Arm-

chair com N, = 20, 21 e 22 linhas, respectivamente. A primeira propriedade observével
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da figura é que a fita é condutora (nao hé gap) para N, = 20 linhas e é semicondutora
nos demais casos. Em geral, obtém-se uma fita condutora sempre que N, = 3M — 1, onde
M é um inteiro. Qualitativamente, podemos explicar esse efeito como uma consequéncia
da discretizacao do numero de linhas. No caso da folha infinita, todos os valores possiveis
de k, e k, sao acessiveis. No entanto, a discretizacao das linhas na direcao y gera uma
discretizagao nos possiveis valores de k, e podemos pensar nas curvas da figura 9 como
energias correspondentes a valores fixados de k,. Logo, se voltarmos para a relacao de dis-
persao da figura 7, esperamos qualitativamente que a fita seja condutora sempre que um
dos valores de k,, coincidir com um dos vértices dos cones de Dirac, que deve representar o
que ocorre para N, = 3M — 1. Uma explicacao mais matematica para essa condi¢ao pode
ser encontrada em [15], onde o Hamiltoniano do elétron no grafeno ¢ resolvido dentro da
aproximacao de que ele satisfaz a equagao de Dirac proximo aos pontos K e K’ do espago
reciproco. Condigoes de contorno sao colocadas para que a funcao de onda va a zero nas
bordas, o que leva a um valor de k, = 0 e, consequentemente um possivel estado condutor,

sempre que a condicao acima é satisfeita.

Vejamos agora o que acontece para nanofitas de bordas zigzag. Antes de discutir-
mos os resultados apresentados na figura 10, precisamos fazer uma pequena digressao a
respeito do resultado obtido para 21 linhas e, de um modo geral, para um estado cor-
respondente a um numero impar de linhas. Uma nanofita zigzag com ntmero impar
de linhas apresenta uma linha zigzag incompleta em uma das bordas. Apesar de artifi-
cial, nosso modelo computacional permite que facamos essa escolha. Analisaremos esse
caso para ver quais mudancas na relacao de dispersao decorrem desse fato. Para todos

os fins, estamos considerando que o elétron na borda nao tem probabilidade de sair da fita.

Os célculos foram feitos considerando que a fita sempre comeca com uma linha de
atomos do tipo B. A figura 10 mostra a relagao de dispersao para nanofitas com 20 e
21 linhas. Uma primeira diferenca que se nota, em relacao ao caso armchair, é que aqui
as fitas sao sempre condutoras. No entanto, diferente do caso armchair, o contato entre
a banda de valéncia e a banda de condugao nao ocorre s6 nos pontos K(K’) e sim num
intervalo de valores de k,. Esse efeito nao é originado das propriedades da folha 2D. Como
pode ser visto na figura 11, esses estados nao aparecem na folha infinita. Através de um
calculo de distribuicao de cargas é possivel mostrar que o estado correspondente a essas
energias esta localizado nas bordas e, portanto, confirma o que foi dito anteriormente,

pois nao tem relagao com as propriedades da folha infinita e sim com a discretizagao dos
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estados.
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Figura 10: Resultado para a relacdo de dispersao de nanofitas zigzag com (a)N, = 20
linhas e (b)N, = 21 linhas. As figuras (c) e (d) representam uma ampliacdo da regiao
proxima aos estados de borda. Foram utilizados valores de tg = 2.8 eV e t; = 0.01 eV

Para concluir essa secao, a figura 11 mostra a projegao da relagao de dispersao da folha
infinita nos eixos armchair e zigzag. A comparacao com os resultados das figuras 9(b) e
??(c), reflete a tendéncia que os resultados para fita tem de se aproximar dos resultados
da folha quando o nimero de linhas tender a infinito. Além disso a figura 11(b), deixa
claro que o estado central nas nanofitas zigzag é um estado de borda, ja que o mesmo nao

surge quando tomamos a folha infinita.

Nas préximas secoes discutiremos o efeito da aplicacao de um campo elétrico nas
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Figura 11: Projecao da relacao de dispersao para folha infinita de grafeno ao longo do
plano formado pelo eixo E e: (a) eixo da borda armchair e (b)zigzag.

nanofitas.

3.2 Campo elétrico com potencial linear com a posicao

Nesta secao trabalharemos o efeito da aplicacao de um potencial que cresce linear-
mente com a posi¢ao na nanofita, ou seja, trabalharemos com um campo uniforme aplicado
ao longo da direcao y na nanofita. Assim, a energia potencial elétrica como funcao da

posicao y na nanofita é dada por:
V(y) = ep=, (3.1)

onde ¢; é uma constante que tem unidade de energia e a é a distancia entre os atomos de

carbono.

Vamos escolher a origem na primeira linha dimera da nanofita armchair e na primeira
linha da nanofita zigzag. O campo elétrico pode ser obtido facilmente do gradiente do
poténcial eletrico, C’;la = —VV = —ey/ aj'. Estamos interessados em valores de campo
que sejam da ordem das constantes caracteristicas da rede, ou seja, da ordem de t5/a. Um
campo dessa magnitude é da ordem de ~ 1 V/nm. Por isso, para as relagoes de dispersao
apresentadas a seguir escolhemos ey = 0.05¢y, para nanofita armchair e ey = 0.044¢,, para

nanofita zigzag. Para nanofita armchair a posicio das linhas ¢ dada por y, = (v/3a/2)n.
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Para a fita de borda zigzag tem-se y,, = 3a(n —1)/2 se n é impar e y,, = 2a+ 3a(n/2 — 1)

se n é par. Aqui, é claro, na posicao das fitas tomaremos V,, = V(y,).

A figuras 12 e 13 mostram os resultados obtidos para nanofita de bordas armchair

com N, = 20, 21 e 22 linhas e zigzag com N, = 20 e 21 linhas, respectivamente. Com-
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Figura 12: Relagao de dispersao para nanofitas de bordas armchair com aplicacao de
campo elétrico de ~ 1V/nm. A figura representa a primeira zona de brillouin para N, =
(a)20, (b)21 e (c)22 linhas. Em (d),(e) e (f) esta plotado o zoom da regiao proxima ao gap
para cada uma das figuras. As energias estao colocadas em unidades de t; e os vetores de
onda em unidades de 7/a.

parando os resultados das figuras 12 e 13 com os resultados obtidos nas figuras 9 e 10, um
primeiro efeito que se nota é o deslocamento positivo das bandas de energia. Esse resul-
tado pode ser entendido como analago ao efeito Stark numa nanofita de grafeno. O efeito

Stark diz que a aplicacao de um campo externo uniforme a um atomo ou molecula gera
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Figura 13: Relacao de dispersao para nanofitas de bordas zigzag com aplicacao de campo
elétrico de ~ 1V/nm. A figura representa a primeira zona de brillouin para N, = (a)20
e (b)21 linhas. Em (c),(d) estd plotado o zoom da regiao préxima aos estados de borda
para cada uma das figuras.As energias estao colocadas em unidades de %, e os vetores de
onda em unidades de 7/a.

um deslocamento das bandas de energia na direcao de crescimento do campo, resultado
que pode ser mostrado utilizando teoria da pertubacao. Esse efeito pode ser visto mais
claramente na figura 14, onde plotamos a energia, em unidades de E/t, em fungao de e /t,
que é proporcional ao valor do campo para nanofita com 20 linhas com bordas armchair
e zigzag e valor de k, = 0. Na figura, é clara a dependéncia crescente das energias com os
valores do campo. Um outro efeito que se observa nos resultados apresentados nas figuras
12, 13 e 14 é que algumas algumas curvas de energias se tornam mais energeticas que as
outras. Esse resultado pode ser qualitativamente entendido analisando as distribuigoes

de carga correspondentes as curvas representadas na figura. E uma questao simplesmente
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Figura 14: Energia em fun¢ao do campo elétrica para: (a) nanofita de 20 linhas com
borda armchair e (b) nanofita de 20 linhas com borda zigzag. Na figura, plotamos energia
em unidades de ¢y em fungao de ey/t, que é proporcional ao campo.

de que algumas distribicoes sao mais favoraveis ao campo do que outras, isto é, sdo mais

densas nas regioes de maiores energias.

As figuras 12 (¢), (d) e (e), mostram um zoom da regiao préxima ao nivel de fermi
das nanofitas de borda armchair. As figuras mostram a abertura de um pequeno gap na
fita de 20 linhas, bem como uma diminuicao do gap para as demais fitas numa regiao
de valores de k, préxima a m/20a. Esses gaps se assemelham a anticrossings (ou non-
crossing), que surgem quando hd um acoplamento entre os estados. Uma das implicagoes
desse efeito é que, sob determinadas condigoes, um elétron pode tunelar de um banda

para outra mudando, é claro, seu estado de elétron para buraco.

As figuras 13 (c), (d) e (e), mostram um zoom da regido préxima aos estados de borda
numa nanofita zigzag. Os resultados mostram que o efeito do campo elétrico aplicado de 1
V/nm é deformar os estados de borda apresentados pela nanofita. Para fita de 20 linhas,
vemos que a aplicacao do campo elétrico muda suas propriedades eletronicas, passando de
condutora para semicondutora, com o intervalo na regiao de pequeno gap assemelhando-
se a um anticrossing. Para 21 linhas, vemos que a fita continua condutora com o estado

de borda tornando-se mais assimétrico em torno da banda de valéncia-banda de conducao.

Na proxima segao, discutiremos as mudancas na relacao de dispersao da nanofita
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submetida a um poco de poténcial.

3.3 Poco de potencial

A figura 15 representa o perfil de uma nanofita com um pogo de potencial ao longo da
direcao y da fita. Em duas linhas vizinhas, na borda do pogo, ha uma variacao abrupta de
energia, de V = 0 para V' = 1} e vice-versa. Em nosso modelo, s6 estamos interessados no
campo nas linhas da nanofita. Assim, como a variacao de energia potencial s6 acontece na
regiao entre as linhas, nao trabalharemos com o campo nessa regiao, ou seja, como V varia
na borda do poco. basta para nds saber C’:le = 0 nas regices de interesse. Assumiremos,
como estd ilustrado na figura 15, que a regiao de V = V|, abrange seis linhas a direita
e seis linhas a esquerda da fita, de modo que o poco tem largura L = N — 12. Nossos
calculos foram feitos para ambas geometrias, armchair e zigzag.

Na figura 16 esta representado o resultado para nanofitas armchair com N, = 20, 21 e 22
linhas. Na figura 17 plotamos o mesmo resultado para nanofitas zigzag com N, = 20 e
21 linhas.

Na figura 16, plotamos resultados para alturas da poco, da esquerda para a direita,
de 0.25ty, 0.5ty, 0.75ty e 1.0ty. Vemos, de um modo geral, que as energias aumentam a
medida que tomamos valores cada vez maiores de altura dos pogos de potencial. Esse
aumento se deve ao fato de que, com valores pequenos de altura de barreira, todas as
regioes sao acessiveis. Logo, devido ao aumento da energia na regiao fora do pogo, ha
um aumento resultante das energias. Assim, apesar de estarmos aumentado as alturas, os
estados ainda estao espalhados ao longo da fita. Logo, aumentando as energias de deter-
minados sitios da rede, aumenta-se as energias dos estados como um todo. Os resultados
também mostram que a presenca do pogo gera deformagoes nas curvas de energia que
podem gerar grandes modificacoes nas propriedades eletronicas da fita, como velocidade
de grupo, massa efetiva, etc. Além disso, um efeito interessante ascende no caso armchair,
quando consideramos a aplicacdo de um poco de potencial. A medida que a altura da
pogo vai se tornando maior, surgem, no limite entre a banda de valéncia e a banda de
condugao, estados que tornam-se cada vez mais planos. Eles, portanto, assemelham-se a
estados de bordas como os apresentados na fita zig-zag sem a presenca do campo. Um
outro efeito observado nos resultados apresentados na figura 16 é a abertura de um gap

na fita de 20 linhas, mudando a fita de condutora para semicondutora.
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Figura 15: (a)Poténcial elétrico em funcdo da posigdo y ao longo da fita. (b) Campo
elétrico em funcao da posigao. Note que nao ha informacao alguma a respeito da regiao
de variacao de poténcial.

Na figura 17, plotamos resultados para alturas do poco, da esquerda para a direita,
de 0.0, 0.25tq, 0.5ty e 0.75t5. Vemos, assim como no caso das fitas armchair, um aumento
sucessivo das energias das fitas. Os resultados mostram também que as fitas continuam
condutoras mesmo apds a aplicacao do poco de potencial. No entanto, como pode ser
visto na figura 17(h), a fita de 21 linhas torna-se semicondutora com um valor apropriado
para a altura da barreira, desde que o estado passa a ficar acima da banda de conducao.
De um modo geral, assim como no caso da fita de borda armchair, podemos ver que a
aplicagao do poco de potencial gera modificagoes na relagao de dispersao que tem como

consequéncia modificagoes nas propriedades eletronicas da fita.
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Como foi dito anteriormente, quando a altura da barreira é pequena ainda h& uma
grande probabilidade para que o elétron localizado dentro do poco salte para fora e,
portanto, nessa situacao, a funcao de onda ao longo da dire¢ao y continua espalhada ao
longo da fita. No entanto, a medida que aumentarmos a diferenca de potencial entre
0 poco e a barreira é esperado que surjam estados completamente localizados no pogo e
estados completamente localizados nas barreiras. A figura 18 mostra ilustra esse resultado.
Plotamos as probabilidades em funcao da linha numa fita armchair de 20 linhas para
dois estados arbitrarios com k, = 0. Observa-se claramente dos resultados que, um dos
estados passa a ser completamente localizado na fita, enquanto o outro torna-se localizado

na barreira.
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Figura 16: Resultado para nanofita armchair submetida a um pogo de poténcial com

Os resultados

trados com os seguinte valores de altura da barreira: 0.25ty(a)-(c); 0.5ty (d)-(f);

0.75t0(g)-(1); to(j)-(m).
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Figura 18: densidade de probabilidade para dois auto estados arbitrarios na nanofita.

A figura de cima mostra o resultado para um estado localizado no poco com altura da
barreira V = (a)0, (b)0.5ty e (c)4ty. Na figura de baixo o mesmo resultado com a funcéo
de onda localizada na barreira e V = (d)0, (¢)0.5ty e (f)4t,.
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4 CONCLUSAO

Neste trabalho, foi apresentado um estudo das propriedades eletronicas numa nanofita
de grafeno utilizando o modelo tight-binding. Para tal fim, utilizamos uma aproximacao

que incluia possibilidade de ”salto” para primeiros e segundos vizinhos na rede.

Inicialmente, foi apresentada uma abordagem para esse modelo dentro do formalismo
de primeira quantizacao e, logo em seguida, introduzimos o formalismo de segunda quan-
tizagao para que pudéssemos tratar a aproximacgao Tight-binding nesse novo formalismo,

que é mais adequado ao tratamento de problemas que envolvam muitas particulas.

O modelo Tight-binding foi entao aplicado a uma nanofita de grafeno com duas geome-
trias para as bordas, armchair e zigzag, e, através das propriedades de simetria satisfeitas
pelo sistema, chegamos a uma relagao matricial. Baseados nisso, fizemos um calculo da
relacao de dispersao para a nanofita. Assim, conseguimos determinar vérias propriedades
da nanofita de grafeno, como o fato de nanofitas armchair serem condutoras somente
quando o numero de linhas for miltiplo de 3M — 1 e que nanofitas zigzag sao sempre

condutoras e apresentam estados localizados nas bordas.

Deixamos para discutir aqui um erro cometido durante a elaboragao do modelo para
inclusao de interacoes entre segundos vizinhos. Vale salientar, que apesar de termos
cometido esse erro na elaboracao dos nossos calculos, as modificacoes geradas nos nossos
resultados sao bastante pequenas devido ao valor pequeno escolhido para o parametro
de hopping entre segundos vizinhos, t; = 0,01 eV. Além disso, esse termo nao modifica
os efeito resultantes da aplicacao do campo elétrico em nossa discussao. Reproduzimos
os resultados utilizando somente interacao de primeiros vizinhos e obtemos resultados
iguais. Enfim, o erro cometido ao qual nos referimos, estd em admitirmos tacitamente, na

equacao de movimento de Heinsenberg, que a dependéncia temporal dos operadores vai
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com a exponencial da energia. Nao poderiamos admitir isso, a principio, devido ao fato
de que a inclusao da interacao entre segundos vizinhos gera termos acoplados entre oper-
adores nos sitios A e B. Logo, essa aproximacao nao estd necessariamente corrente. No
entanto, vale salientar novamente que, como a acoplagem é pequena (¢; é pequeno), esse

efeito nao altera a parte dos resultados que estamos interessados, isto é, o efeito do campo.

Nosso proximo e tltimo passo, foi aplicar um potencial eletroestatico na nanofita,
calcular as novas relacoes de dispersao e tentar explicar alguns efeitos gerados por essa

modificacao.

Em primeiro lugar, para o caso do campo elétrico uniforme, verificamos a presenca
do efeito Stark que, como ja dissemos, aumenta as energias com o aumento do campo.
Em segundo lugar, de um modo geral, o efeito do campo, fragmenta as bandas de ener-
gia, passando acoplagem entre estados e modificando as propriedades eletronicas da fita.
Esse efeito é importante por que, como também ja falamos, a possibilidade de modificar
reversivelmente as propriedades eletronicas pode possibilitar a utilizacao de grafeno em

dispositivos eletronicos.

No caso do pocgo de potencial também verificamos uma grande modificacao nas ban-
das de energia e também verificamos a possibilidade de mudar reversivelmente as pro-
priedades da fita de condutora para semicondutora. Além, como também j& foi explicado,
a aplicacao do poco gera estados de borda na nanofita armchair que, talvez, um estudo

mais minuncioso da solucao para funcao de onda na fita revele a natureza desses resultados.

Concluimos que o grafeno é um material com propriedades muito interessantes, tanto
do ponto de vista teorico como experimental. Quanto mais estudarmos essas propriedades
e mais contro tivermos sobre elas, maior sera a possibilidade de vermos aplicacoes desse

material no futuro.
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