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RESUMO

Nanoestruturas de grafeno com varios terminais sao elementos importantes para o desen-
volvimento de futuros nanodispositivos e nanocircuitos eletronicos. Neste trabalho, nos
investigamos o transporte balistico de elétrons através de um dispositivo eletronico base-
ado em grafeno com trés terminais com a forma de um Y. Os sistemas fisicos estudados
sao constituidos pela juncao de trés nanofitas de grafeno com bordas do tipo armchair
sem potencial, com um potencial quadrado e com um potencial em formato triangular
aplicado no lead de entrada, com o intuito de obter um direcionamento de elétrons para
determinado lead de saida. Para o calculo das propriedades de transporte, usamos um
software livre baseado em linguagem de programagao Python (Kwant), onde definimos a
estrutura do nosso sistema e calculamos a condutancia através dos leads em termos da
energia de Fermi e do potencial aplicado. Os resultados mostram que é possivel modificar
a condutancia nos leads de saida, mostrando que o dispositivo eletronico proposto possui

grande potencial para aplicagoes nanotecnolégicas.

Palavras-chave: Grafeno. Nanofitas de grafeno. Juncgoes balisticas. Transporte eletronico.
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ABSTRACT

Graphene nanostructures with many terminals are important elements for the develop-
ment of future nanodevices and electronic nanocircuits. In this work, we investigate the
ballistic transport of electrons through an electronic device based on graphene with th-
ree terminals in Y-shape. The physical system consists of the joining of three armchair
graphene nanoribbons with a potential in triangular shape applied to the input lead, in
order to obtain an electron targeting for a given output lead. For the computation of
transport properties, we use free software based on the Python programming language
(Kwant), where we define the structure of our system and calculate the conductance th-
rough the leads in terms of the Fermi energy and the applied potential. The results show
that it is possible to modify the conductance in the output leads, showing that the pro-

posed electronic device has great potential for nanotechnology applications.

Keywords: Graphene. Graphene nanoribbons. Ballistic junctions. Electronic transport.
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Capitulo 1

Introducao

O carbono ¢é o elemento quimico simbdlico da vida e estd massivamente asso-
ciado a quimica organica, suas caracteristicas o tornam um elemento bastante versatil,
podendo ser encontrado em diferentes formas alotrépicas como diamante, grafite, fulereno,
nanotubos de carbono de paredes simples, nanotubos de carbono de paredes muiltiplas e
grafeno (Figura 1.1). Este ultimo, por sua vez, é o mais recente alétropo de carbono,
também representante da familia dos nanomateriais, conhecido como a unidade bésica es-
trutural cujo empilhamento origina a estrutura do grafite (ZARBIN; OLIVEIRA, 2013),
além disso, possui um arranjo bidimensional de uma tnica camada de atomos de car-
bono com hibridizacao sp? situados nos vértices de um hexdgono, assemelhando-se a uma

colmeia de abelhas (PASTRANA-MARTINEZ et al., 2013).

Gvaﬁte Diamante Fulereno NTC pavede NTC pavede Graf‘eno
siﬂ'Lp[es ﬂ'LftH:ip[a
Figura 1.1: Representacao esquematica de diferentes aldtropos de carbono.

NTC:Nanotubo de Carbono

H& mais de 50 anos o grafeno vem sendo estudado e era tido como impossivel

de ser obtido em sua forma livre. Em 1939, Pauling ja discutia as propriedades do grafeno
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(PAULING, 1940) e em 1947 Russel Wallace (WALLACE, 1947) calculou sua estrutura
eletronica. Em 2004, por meio de sucessivas etapas de esfoliacao de um pedaco de grafite
15 com o auxilio de uma fita adesiva (técnica denominada de clivagem micromecanica),
foi isolado inicialmente por A. Geim e K. Novoselov que o descreveu como sendo filmes
grafiticos monocristalinos, com poucos dtomos de espessura (1 ou 3 camadas atémicas),
mas que sao estaveis sob condi¢oes normais, metalicas e de qualidade extraordinariamente
alta. Os filmes sao um semimetal bidimensional com uma pequena sobreposicao entre as
bandas de valéncia e condutancia, e exibem um forte efeito de campo elétrico ambipolar,
de modo que elétrons e buracos em concentracoes de até 10*3 por centimetro quadrado e
com mobilidades a temperatura ambiente de aproximadamente 10.000 centimetros qua-
drados por segundo de voltagem pode ser induzido pela aplicagao de tensao de porta
(NOVOSELOV et al., 2004). Esse estudo ocasionou uma explosao nas pesquisas acerca
do grafeno e outros compostos de carbono resultando em prémio Nobel em 2010 para
Geim e Novoselov. (JESUS; FREIRE; GUIMARAES, 2012).

O grafeno, devido a sua estrutura tnica, apresenta diversas propriedades su-
periores em relacao a outros materiais, como, por exemplo, alta condutividade elétrica
(2 x 10* S/cm) e térmica (5.300 W/m-K, sendo mais de 10 vezes superior ao cobre),
mobilidade elétrica mais alta que todos os materiais eletronicos (> 10° cm?/V-s em 300
K) (BOLOTIN et al., 2008), muito maior que o Si (~ 1500 cm?/Vs). Area superficial
especifica com cerca de 2600 m?/g o dobro da drea superficial de nanotubos de carbono
e bastante superior & drea superficial do grafite (10 m?/g), boa transparéncia, boa re-
sisténcia mecanica e flexibilidade inerente (WEI; KIVIOJA, 2013; PAPAGEORGIOU;
KINLOCH; YOUNG, 2017). Tais caracteristicas fazem o grafeno se tornar um dos princi-
pais materiais para aplicagdo em transistores de efeito de campo de alta velocidade (FET
- Field Effect Transistor) (HOU et al., 2011; LEMME et al., 2007).

Quanto as propriedades oOticas, o grafeno também possui caracteristicas rele-
vantes. Ele é praticamente transparente, absorvendo apenas 2,3 % da luz branca incidente.
Isto faz dele um material com muito potencial para varias aplicagoes, como polimeros,
sensores (fotodetectores em especial), transistores, dispositivos portateis, assim como sis-
temas de armazenamento de energia (SEGUNDO; VILAR, 2016). Entretanto, tais pro-
priedades (eletronicas, térmicas e Gticas) estao relacionadas com a forma de recorte da

nanofita de grafeno, fato este que gera um campo ainda nao tao explorado. Dessa forma,
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se faz necessario compreender suas novas propriedades em diferentes configuragoes, em es-
pecial, jungoes balisticas de trés ou mais terminais, uma vez que essa configuragao possui
potencial para ser o proximo passo de uma nova geracao de transistores. Isso nos motivou
a estudar o transporte eletronico em jungoes balisticas de trés terminais de grafeno.

O restante desse trabalho se organiza da seguinte forma: no Capitulo 2 iremos
discutir as propriedades eletronicas do grafeno, comecando com sua estrutura cristalina
depois analisando o método utilizado para o calculo da estrutura eletronica e por fim
aplicando no limite de baixas energias. O Capitulo 3 trata de fazer uma andlise acerca
das nanofitas, sua fabricagao, suas propriedades gerais, e do estudo das nanofitas no limite
de Dirac. Ap6s isso, aprofundamos na juncao balistica de trés terminais, na explicacao
introdutéria do funcionamento do Kwant, tunelamento de Klein e, para finalizar, o estudo
do formalimos de Landauer-Biittiker. No Capitulo 4 discutimos os resultados obtidos
computacionalmente por meio do pacote Kwant. No Capitulo 5 fazemos as consideracoes

finais levando em conta os resultados obtidos e as futuras perspectivas.



Capitulo 2

Propriedades eletronicas elementares

do grafeno

2.1 Estrutura cristalina

O grafeno é constituido por uma camada de atomos de carbono arranjados em
uma estrutura cristalina com forma de favos de mel (honeycomb), como pode ser vista na
Fig. 2.1. Essa nao ¢ uma rede de Bravais, pois nao possui vetores de translagao primitivos
— — . . sy . .
a1 € a9 que possam ser linearmente combinados para gerar os sitios da rede cristalina de

acordo com a expressao abaixo
=3 — —
R:7’L16L1+7’LQCL2, (21)

onde n; e ny sao escalares inteiros. Outra forma de perceber que a rede cristalina do
grafeno nao é uma rede de Bravais é que os pontos A e B nao sao equivalentes, pois o
cristal quando visto de A nao tem a mesma forma que quando visto de B.

Para resolver isso, o grafeno pode ser representado por uma rede de Bravais
triangular formada pela superposicao de duas sub-redes de Bravais triangulares denomi-
nadas sub-redes A e B, de acordo com pode ser observado na Fig. 2.1.

Sendo a =~ 1.42 A (NETO et al., 2009) a distancia carbono-carbono, os vetores

de base da rede direta do grafeno sao, portanto,

@ =50, V3), o= 503 —V/3). (2.2)
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Figura 2.1: Rede do grafeno destacando a sub-rede A, os vetores §; que localizam os trés
primeiros vizinhos de um determinado atomo e os vetores de base d; e ds.

Dessa forma, a rede direta mantém uma propriedade muito importante para o

(F™) yma funcao de onda plana

desenvolvimento de seu estudo, a periodicidade. Seja €
tridimensional, esta funcao de onda nao terd a mesma periodicidade da rede de Bravais
(ndo serd invariante pelas mesmas operagoes de simetria) para qualquer vetor de onda
- . . 7 = = 2

k. Mas para um conjunto discreto de vetores k = G a funcao de onda terd a mesma

periodicidade da rede de Bravais. A rede reciproca é definida, portanto, como: o conjunto

(@)

—> .
de vetores de onda G tais que as correspondentes ondas planas e’ tem a mesma

periodicidade da rede de Bravais. A onda plana (G 7) é, portanto, invariante pelas

mesmas operagoes de simetria de translacao da rede de Bravais. Matematicamente,

Tpel@T) = i@ (FHE) _ (i(@7) (2.3)

para todos os pontos & da rede. Onde Tr é o operador de simetria de translacao que leva
um ponto da rede em outro ponto da mesma rede. E importante notar que para a Eq.
2.3 ter validade, devemos ter

¢GR) — 1 (2.4)

e, portanto,

G R =2mm, m  inteiro. (2.5)

A rede reciproca associada a uma dada rede cristalina deve, entao, satisfazer
a condigao (2.5). Cada rede de Bravais R tem sua rede reciproca G correspondente. A
rede direta é definida como um conjunto de pontos no espago real, cuja dimensao é L], e

a rede reciproca é definida como o conjunto de pontos do espago dos vetores de onda de
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dimensao 1/[L], denominado também de espago reciproco ou espago k.
A rede reciproca é uma rede de Bravais e, para demonstrar isso, devemos

mostar que os vetores

6 = mll;l) + ngz) + mgl;; (26)

da rede reciproca satisfazem a condi¢ao (2.5). Onde 7))1 , 7))2 e 33 sao os vetores de base

da rede reciproca calculados pelas seguintes relacoes:

N — « — N — x — - — « —
b1:27[——> a2—> ag—» ’ 52:27'(_, a3—> a1—> ) b3:27r—> al—» a2—> (27)
a1~(a2><a3) al-(agx ag) al-(agxag)
Antes de calcular o produto escalar da (2.5) note que,
?))7; . E’j = 271'(57;]', (28)
onde ¢;; ¢ a delta de Kronecker, definida da seguinte manteira:
1, se 1=
0ij = (2.9)
0, se 1#]
Portanto, a (2.5) fica,
a : E = 271'(7217711 + nomso + n3m3). (210)

Como o termo dentro dos parénteses ¢ um valor inteiro, fica demonstrado que a rede
—
reciproca é uma rede de Bravais s6 que gerada a partir dos vetores b;. E, mais especi-

ficamente, os vetores primitivos da rede reciproca do grafeno podem ser escritos como:

b= 2T (1.3), b= 3—2(1, —V3). (2.11)

H4&, nessa rede reciproca, dois pontos de interesse particular para a fisica do

— —>
grafeno, esses pontos sdo os pontos K e K

— 2r 2w — 21 27

BT AN i 1 212

Esses dois pontos sao denominados pontos de Dirac e localizam-se na primeira
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zona de Brillouin, de acordo com a figura (2.2). A relevancia desses pontos é que nas
—

suas proximidades a energia do elétron varia linearmente com o vetor de onda k. Esse

comportamento leva em conta a simetria do sistema e é, portanto, robusto para processos

de salto de longo alcance (KATSNELSON, 2007).

ky

Figura 2.2: Primeira zona de Brillouin sub-rede A (ARAUJ 0, 2017).

A partir da rede direta do grafeno, Fig. 2.1, é possivel definir os vetores que

identificam os trés primeiros vizinhos de um dado atomo de carbono, sao eles:

a

S(1L—V3) e 35 =a(—1,0) (2.13)

?5)1 = g(]-? \/g)u 3>2 =

Faremos na préxima secao uma descrigao das propriedades eletronicas do gra-
feno a partir do método tight-binding. Esse método é particularmente interessante pois
nos possibilitara obter solugoes analiticas aproximadas para os autovalores do operador
Hamiltoniano. Em outras palavras, encontrar com boa aproximacao as energias possiveis

para os elétrons no grafeno.

2.2 Modelo tight-binding aplicado ao grafeno

Nesta se¢ao, explicaremos o método tight-binding para um sélido cristalino com
enfoque na aplicacao no grafeno. Para entendermos melhor a importancia do método
de aproximacao, vamos, inicialmente, ter uma nocao do caso mais geral. O operador
Hamiltoniano que descreve o comportamento dos elétrons num cristal pode ser escrito,

no sistema internacional de unidades (SI), da seguinte forma:

2

21 2 1 Z.7.e? 1 Z.e2 1 1 e
e D e DI s v D D= D mens D W e
— 2m; - jo 24 Aneo |R; — Ri| <7 470 77 — R, — dmeo |r; — 1]

Z (2.14)
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Nessa expressao, m; é massa do i-ésimo elétron e M; a massa do j-ésimo niicleo, 7; e ﬁ;
~ . . o~ —> - . 7 ’
sao suas respectivas posicoes, p; e P; seus momentos lineares, e é a carga do elétron e Z;
¢ o numero atomico do nicleo. Os cinco termos dessa expressao representam, respectiva-
mente, (1) a energia cinética dos elétrons, (2) a energia cinética dos ntcleos, (3) a interagao
coulombiana nicleo-nticleo, (4) a interagao coulombiana elétron-nicleo e, finalmente, (5)
a interacao coulombiana elétron-elétron. Esse Hamiltoniano envolve explicitamente todas
as particulas da amostra assim como todas as interacoes que elas fazem, e é praticamente
impossivel de ser resolvido da forma que estd. Percebe-se, portanto, a necessidade de
uma simplificacao do problema sem, no entanto, fugir muito da descricao da realidade.
Podemos fazer algumas consideragoes, a primeira é que os ions em um cristal perfeito sao
dispostos em um arranjo periddico e regular Fig. 2.3, pode-se considerar, portanto, que o

potencial médio sentido por cada elétron do cristal é periédico, ou seja,
V(7 + R) =V(?) (2.15)

para todos os vetores R da rede. Na verdade, sabemos que nao ha periodicidade perfeita
num cristal, logo essa hipétese trata-se de uma idealizacao. Um cristal sempre contém
impurezas e mesmo em um cristal puro, ha probabilidade proporcional a temperatura
de um fon estar mal posicionado ou de haver lacunas (ASHCROFT; MERMIN, 1976).
Pode-se considerar os atomos fixos, desprezandos os fonons e a temperatura apesar dos
ions nao serem estaciondrios de fato, mas oscilam em torno de um ponto de equilibrio.
Outra consideracao é que podemos calcular os estados eletronicos num cristal a partir
de orbitais de atomos isolados. Os elétrons estao, portanto, tao fortemente ligados aos
nicleos atomicos da estrutura cristalina, que eles ficam praticamente confinados numa

regiao de dimensoes lineares pequenas quando comparado com distancias inter-nucleares.

Energia potencial

Niicleo ibnico

YT YT

Figura 2.3: Elétrons sujeitos a um potencial periédico.
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Logo, depreza-se também a interagao de um dtomo com seu vizinho. Fazendo

todas essas suposicoes, a equacao de Schrodinger para um unico elétron fica,

2m

HU(7) = <_—hzv2 + V(?’)) U(7) = EY(T), (2.16)
em que V(7) é o potencial cristalino. No entanto, o Hamiltoniano total nesse caso s6
leva em consideracao um inico atomo, onde as interagoes do elétron com todos os outros
atomos é desprezado. Para melhorar a aproximacao vamos admitir um termo de correcao
AU(7) periédico ao Hamiltoniano do sélido, obtendo entao H = H,, + AU(7) onde este
diz respeito a todas as corregoes do potencial atomico suficientes para produzir o potencial
periédico total do cristal. Entao, nao apenas o potencial, mas o proprio Hamiltoniano

irao satisfazer a condicao de periodicidade
H(F+ R) = H(7). (2.17)

As propriedades de simetria do Hamiltoniano fornecem a informagao a respeito
de possiveis autovalores e autovetores da equacao (2.16). Os estados estaciondrios da
equagao (2.16) apresentam uma propriedade muito importante como consequéncia geral
da periodicidade do potencial V(7), expresso pelo teorema de Bloch (KITTEL et al.,
1976),

Teorema 2.2.1 (Teorema de Bloch) Os autoestados ¥ do Hamiltoniano de um elétron
H= [g—ngQ +V(7)], onde V(7 + ﬁ) = V(r) para todo R da rede, podem ser representa-
dos na forma de uma onda plana multiplicada por uma funcao que tenha a periodicidade

da rede.

Ou seja,

T i (T, (2.18)

em que,

Unto(T + B) = tppo(7) (2.19)

-
para todo R na rede de Bravais. Para verificar que tal fungao realmente satisfaz o teorema
de Bloch e, consequentemente, pode ser usado para representar o estado de um elétron

no cristal, vamos definir um operador translacao Tg, que operando em uma fungao f(r)
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qualquer resulta em:

Trf(r) = f(r+ R). (2.20)

Aplicando entao, o operador translacao Tr em HW, temos

TRHY = H(7+ R)¥(7 + R)
= HU(7+R)

= HTRV.
Fica claro, entao, que os operadores Hamiltoniano e translacao comutam:
TrH = HTR (2.21)

Sempre que um operador estd relacionado com uma simetria do Hamiltoniano,
eles comutam. Temos também que deve ser verdade que dois operadores de translacao
devem comutar e suas aplicagoes consetutivas devem levar numa translacao igual a soma

das translagoes,
—

TRThU = THTpl = U(7 + R + R) (2.22)

de outra forma,

TRT}/% == T}/%TR = TR+R’ (223)

Mas, a (2.21) nos permitir o usar o fato que, na mecanica quantica, se dois
operadores comutam, podemos escrever os autoestados dos operadores de forma a serem

autoestados simultaneos:

HV = BV (2.24)
Tr¥ = o(B)T. (2.25)
Pela (2.23) podemos dizer que o autovalor c(ﬁ) tem a seguinte propriedade:

(R +R)=c(B)e(R). (2.26)

A (2.26) nos leva a escrever o autovalor c(ﬁ) como uma exponencial qualquer,
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escolhida, por conveniéncia, da seguinte maneira
c(a;) = ¥, (2.27)

Entao, sendo R dado pela (2.1) e, generalizando para o caso tridimensional,

aplicando na (2.26),temos
o(B) = (@)™ + c(@2)™ + c(@3)"™. (2.28)
Logo, os autovalores c(?{)) podem ser escritos da seguinte forma
c(]_%)) = eiz'ﬁ, (2.29)
onde & é um vetor da rede reciproca definido da seguinte forma
= xll;l)+x21;2)+:c3(;§. (2.30)
Substituindo a (2.29) na (2.25), obtemos que

TrW = U(7 + R) = «(B)U = e F By (7), (2.31)

- —
onde R e R’ sao vetores da rede de Bravais que satisfazem a condigao de contorno periédica

de Born-von Karman (MINTMIRE; WHITE, 1995)
U(T+N@) =U(7), i=123.. (2.32)

N tanto é o ntmero de células primitivas do cristal, como também a quantidade de vetores

de onda existentes na primeira zona de Brillouin da rede reciproca. Note que o teorema

de Bloch para ]_%) = N, a; fornece
U (7 + Ni@y) = eNFTow, , (7) (2.33)
Comparando a (2.33) com a (2.32), tem-se que

Nk — (2.34)
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Logo, pela (2.18) temos que a condigao de contorno é valida, pois fica ficil ver

que, nesse caso, ¥,x(7) é de fato periédica. Portanto, ¥,,;, ¢ uma autofungao do operador

>
Ty, com autovalor e'* %,

A ideia central do método tight-binding é aproximar W(7°) por uma combinagao
linear de orbitais dos atomos que compoem o cristal. Essa abordagem ¢é chamada de
LCAO (Linear Combination of Atomic Orbitals). Cada nivel atomico W, (7) ird originar
n niveis no potencial periédico com fungoes de onda W, (7 — ﬁ) para cada um dos N sitios
localizados nas posigoes R da rede. De modo que devemos encontrar as N combinacoes
destes estados degenerados, que represente a fungao de Bloch. Logo, pelo método tight-

binding podemos supor que a fun¢ao de Bloch ®;4(7) ¢ dada em termos do j-ésimo orbital
atomico. Como primeira aproximagao, vamos considerar o termo de corre¢io AU(7) nulo,

dessa forma, a fungao de Bloch ¢;,,(7°) é dada por Saito, Dresselhaus e Dresselhaus (1998)

N
q)j/f(?) = T = Zeik.Rspj(? - R)7 (] = ]-a 27 "-an)v (235)
R

onde para cada um dos n orbitais atomicos, tomamos a contribuicao dos N atomos corres-
pondentes, localizados por 7%), distribuidos no cristal por um fator de fase ¢ F O termo
\/—% estd relacionado a normalizagao da funcao de onda sobre as N células do cristal. Na
aplicagao para o grafeno, cada tipo de atomo diferente da rede deve corresponder a uma
equacao de Bloch diferente, todas porém, na forma da (2.35). Sabemos, entdo, que a
funcao de onda ®;;(7) dada pela (2.35) satisfaz o teorema de Bloch para um dado vetor
de onda k. Porém, ®;,(7) continua representando apenas as caracteristicas eletronicas
dos niveis atomicos, necessitando de alteracoes para de fato representar os elétrons no
cristal como um todo.

Perceba no entanto, que é mais plausivel considerar que AU(7") é expressivo
mesmo quando ®; é pequeno, mas nao nulo. J& podemos, entao, corrigir o potencial
atomico antes mesmo da funcao de onda atomica ser totalmente desprezivel quando se

aproxima das dimensoes da constante de rede. Dessa forma, a equacao que descreve o

cristal pode até ser similar a fungao de Bloch dada pela (2.35)

N
U= —= > ™y (7 —R), (j=1,2,..n). (2.36)
7
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Mas agora as ¢;(7°) j4 ndo sao exatamente as fungoes atdomicas com niveis de energia
bem estabelecidos, e sim fungoes a serem determinadas,pois 1;(77) é ¢;(7°) considerando
o fato de corregao AU(7) ndo nulo. Para achar essas novas fungoes vamos considerar
que, AUW;(7) é muito pequeno e diferente de zero, as 1;(7) podem, entdo, ser escritas

como uma combinagcao linear das func¢oes atomicas localizadas

onde C}; sao coeficientes complexos a serem determinados. Aplicando a (2.37) na (2.36),

temos

Ve = \/—Z lkRZCJJ @j’(?_ﬁ)

1 ik-B - 3B
— Z(Jjj,m > et (7 - R), (2.38)
B

onde, pela (2.35), temos
V(7)) = Cip (k) (7). (2.39)

5/

J
Percebe-se entao, que as autofungoes W, (7°) do sélido sdo combinagoes lineares
dos orbitais atdomicos ¢, (7), jd que as autofungdes sdo combinagoes lineares das fungoes
de Bloch @;,(7) e essas sdo combinagoes lineares dos orbitais ¢;x (7).
Para mostrar que as fungoes representadas pela (2.39) sao fungoes de Bloch,
basta mostrar que elas respeitam a condicao do teorema de Bloch dada pela prova do

teorema na equagao (2.31)
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> —> Z.'{—’ —> 1 Z.'>.—,7 > —>
V(T +R) = > Crp(k)—=Y_eF o (7 — R

= Ry (7). (2.40)

Onde I_%), R e R pertencem a rede de Bravais que satisfazem a condicao de
contorno periédica de Born-von Karman.
Com a expressao das autofungoes do sélido (2.39), e sabendo que o Hamil-

toniano desse é H, podemos representar o i-ésimo autovalor dos elétrons no cristal por

oo (WH|Y) [ UIHAT
Ei(k)= Wy JUvdr (2.41)
Substituindo a (2.39) na (2.41), temos
gy i GRS Cop (F)0 ()7

I35 O (R)®5.(7) 32—y Cir (R )@y ()7

_ 2= G k)Cij (k) [ @5 (7)HD oy (7)d7
Z?:l,j’:l C’Z(/{:)C’z]/(k)f@;k ?)(I)J'k<?)d?

S Gy (P)@,liy) o
2 jm1gi=1 O (B)Ciy (K ) (25]®5)

E importante notar que (®;|H|®;/) e ($,|P;) podem ser vistos como elementos
de matrizes quadradas hermitianas. E comum denominar essas matrizes como matriz de
transferéncia e matriz de overlap, onde seus elementos sao definidos, respectivamente,

CcOo1mo

Hjj/ = <(I)]’H|(I)j’> (jvjlv =1,2, >n) (243)

Sip =(P5®5)  (4,5,=1,2,...n) (2.44)

De modo que a (2.44) representa a sobreposi¢ao dos orbitais ¢, (7). Podemos

ainda substituir as fungoes de Bloch ®,(7) dadas pela (2.35) na equagdo (2.43). Dessa
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forma, os elementos da matriz de tranferéncia ficam

N N
1 2B - 1 = -
O;|H|D;) = (—= Y " o7 —R)H|—= ) " ®o,(7 - R
N
1 BB o5 =
= DRI o (7 B Hl (7 - )
BR
1 o~ 7.7
= Nzelk( 7R)tRR/, (245)
B.R
onde definimos a integral
trr = (9 (7 — R)|[H|py (T — R)), (2.46)

como integral de transferéncia ou parametro de hopping que no geral tem valor tabelado
via parametrizacao dos resultados de primeiros principios para cada cristal.
De maneira andloga, substituindo as fungoes de Bloch ®;4(7) da equagao

(2.35) na (2.44), obtemos

(@j]P;) =

—

M= 3=
mMZ

@i (T —R)!\/—NZR'NekRSOJ’(T —R’)>

1 iE(R-B - 3 -
= 3 2 TG - R)ley (T - )
R R
1 e 2077
= N Z e’k (R _R)SRR/, (247)
RR
onde,
srr = (9(T — R)|@y(T — R')), (2.48)

¢ a integral de overlap. Em geral, na aplicacao do método tight-binding, tanto para a

integral de transferéncia quanto para a integral de owerlap, ao olharmos da perspectiva
- —

dos atomos R(R’), podemos considerar somente a contribuigao dos dtomos mais proximos

_7 —> . . ’ :

R'(R), de maneira que, para melhorar os resultados, pode-se considerar &tomos mais

distantes ou segundos vizinhos e assim por diante. No entanto, o método é tao mais eficaz

quanto melhor for seu resultado para o menor nimero de vizinhos préximos possiveis.



Capitulo 2 Propriedades eletronicas elementares do grafeno 16

Logo, a (2.42) fica

(K (2.49)
Z .

Sabemos que os elétrons buscam sempre o estado de menor energia, portanto
os coeficientes da (2.39) serao otimizados quando as energias E; forem minimas. Fixando,
entao, Cyy, Cf; e Cy; juntamente com os elementos Hjj; e S fixos, podemos expres-
sar esse fato matematicamente em relagao ao coeficiente C7; (SAITO; DRESSELHAUS;
DRESSELHAUS, 1998), fazendo

=

OFi(k) _ (2.50)

aC; (k)

oy

Assim, de acordo com a (2.49) e (2.50), temos,

" HyCi(k " Hy
Z =1 J ( ) Z]j =1 ZSJJICU

S (2.51)
Sy SinC(K)Cipr(K) (5520 SO (K )C (k))

Multiplicando ambos os lados da (2.51), por > | ,_ Sjj/Cij*(?)Cij,(?) e

Jj=1j'=1

substituindo a equagao correspondente a EZ(E)) pela equagao (2.49), obtemos:
> HipCip(k)=Ei(k)> S;Ciji (k). (2.52)
J'=1 Jj'=1

Definindo um vetor coluna

Q
Il

(2.53)

temos que a expressao a esquerda da igualdade na (2.52) representa a j-ésima linha da
matriz coluna HC};, e semelhantemente, a expressao a direita, que acompanha EZ(Z:))
representa a j-ésima linha de uma matriz coluna SC;. De maneira que a equagao (2.52)

pode ser reescrita na forma:

HC; = E,(¥)SC;,



Capitulo 2 Propriedades eletronicas elementares do grafeno 17

ou seja,

[H — E;(k)S]|C; = 0. (2.54)

Se a matriz inversa [H — Ei(z)S]_l existisse, teriamos entao
[H — Bi(k)S|[H — Ei(k)S]™C; =0,

que implica em

C; =0. (2.55)

Substituindo esse resultado na (2.39) resulta na funcao de onda trivial. Obvi-
amente esse caso nao é nada interessante. O que nos interessa, portanto, é o caso em que
essa matriz inversa nao exista. Nesse caso, recorrendo aos teoremas da Algebre Linear,

sabe-se que uma matriz nao invertivel tem determinante nulo, entao,
det[H — E;(%)S] =0 (2.56)

Esta equacao é denominada de Equacao Secular. Note que ela é uma equacao
de grau n e suas solugoes fornecem os o autovalores de EZ(Z), (1t = 1,2,...,n) que
queriamos.

Vamos agora, encontrar a estrutura de bandas do grafeno pelo calculo tight-
binding considerando apenas a contribuicao dos primeiros vizinhos. O objetivo é mostrar
que nos pontos K e K’ da primeira zona de Brillouin o gap é nulo e que para baixas energias
a relacao de dispersao é linear em respeito ao momento, mostrando que os elétrons no
grafeno podem ser tratados como férmions de Dirac sem massa. Os autoestados do elétron
no grafeno sao, de acordo com a expressao (2.39) sdo dados por uma combinagao linear das

funcoes de Bloch ® 4 e ® 5 que correspondem as redes triangulares A e B, respectivamente.

Podemos entao reescrever a (2.35) da seguinte forma:

N
@;(7) = \/LN Y R Fag, (7~ Ra) (a=A,B). (2.57)
Ra

Os vetores de base da rede real, @; e @5, estao representados na Fig. 2.1 e sdo
expressos pela (2.2). a constante da rede real, a = |a;| = |as| = [v/3 pode ser encontrada

em termos da distancia carbono-carbono. Os vetores primitivos da rede reciproca, dados



Capitulo 2 Propriedades eletronicas elementares do grafeno 18

pela expressao (2.7), sao:

— 2r 2w — 2m 2m

=2, b= ). 2.58

' (\/ga a) ’ <\/§a a) (259
A constante de rede da rede reciproca é b = |l71)\ = ]b_;| = %.

A primeira zona de Brillouin do grafeno, mostrado na Fig. 2.4, tem borda

delimitada pelos pontos K; (i = 1,2,3,4,5 e 6) cujas coordenadas sdo

— 2 2 — 2 2 — 4
K1: 7T\/§’ u 5 KQZ ﬂ-\/ga_ u ) K3: 07_ z ’
3a " 3a 3a 3a 3a

L 9 9 L 9 2 . 4
Ki=|— “/g,——ﬁ . Ks= |- 7“/3,—” . Ke=[0,-2), (259
3a " 3a 3a

3a 3a

23 211)

3a '3a

R, (_ 2my3 2;1)

3a '3a

Figura 2.4: Primeira zona de Brillouin indicando a localizagao dos pontos de simetria
(LIMA, 2018).

Note que ha dois tipos de vetores, a saber K([_()l,f()g, I_()5) e K’([_(!Q,I_()ZL,?G),
que nao se conectam por nenhum vetor da rede reciproca, o que justifica o fato de se-
rem ditos nao equivalentes. A primeira zona de Brillouin estd representada na Fig.
2.4 com os pontos de maior simetria destacados. I' = (0,0), no centro da zona, K =
(2mv/3/3a, 27 /3a) em um dos vértices e M = (2mv/3/3a, 0) no centro de uma das arestas.
Agora podemos encontrar os elementos da matriz de transferéncia e da matriz de overlap.

A matriz de tranferéncia serd uma matriz 2 x 2, pois temos dois atomos na célula unitaria
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H.p(a, = A, B). Ficando entao

Haa Ha
H= l (2.60)
Hpa Hpp
onde o elemento H44 corresponde a o = 3 = A e diz respeito as constribuicoes de todos

os orbitais m dos atomos do tipo A, localizados por ]—:{)A. Substituindo entdao a (2.57) na

(2.43), temos

N N
Haa(7) = <\/—NZ€ FRApA(T RA>|H|\/_NZ€ R B (7 — RA,)>
I—%A ]—DZA/
1 &N s
= % > R o (7 - B Hlpa(7 — Foa) (2.61)
RaA,R

Temos, portanto, que a tnica contribuicao para H 4 ocorre quando Ry = Ra/.

Dessa forma podemos reescrever a (2.61) da seguinte forma:

_, 1
HAA ’l“ _N

N
— —

> (6a(T — Ra)|[H|pa(T — Ra)) = €3, (2.62)
Ea

onde €y, seria a energia que um elétron teria em um atomo isolado, o que faz sentido, pois
estamos considerando apenas a contribuicao do orbital de um tnico atomo. De forma
analoga encontrariamos Hpp = €,. Vamos entao calcular os elementos da diagonal
secundaria da matriz H. O elemento H4p pode ser interpretado como a contribuicao de

todos os atomos do tipo B a um atomo do tipo A. Temos entao

N N
— 1 iR Ra — — 1 TR N _
Han() = <— F (7 = B H = 3 e iy (7 —RB>>
R

N
1 ik-(BRg—R — =y — -
= N _}Z} eik-(Rp RA)<(pA<T’ — RA)|H|pp(T — Rp)). (2.63)
Ra,Rp

S6 os atomos B mais proximos do atomo A serao considerados, pois estamos
considerando a aproximagao tight-binding para primeiros vizinhos (SENA et al., 2012).

- — -
Esses atomos estao localizados pelos vetores Rp1, Rps e Rps. Dessa forma, temos pela
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equagao (2.65) que

N
—> ]_ B3 .73 .73 — —> — —>
Hap(R) = 5 2o(eF T el g 1R (0(7 — o) [ Hlpn(7 — Bo))
a4
ik

— (e F R g R R g iR Rps), (2.64)
onde definimos ¢ como a integral de transferéncia, ou seja,
= (pa(T — Ra)|H|ep(7 — Rp)). (2.65)

De forma similiar ao que fizemos na forma geral do método de tight-binding anteriormente.
t é também denominado parametro de hopping entre os orbitais 7 das sub-redes A e B,
na aproximagao para os primeiros vizinhos.

Costuma-se definir também a soma dos fatores da (2.64) como o fator geométrico

F(%) (NETO et al., 2009; SAITO; DRESSELHAUS; DRESSELHAUS, 1998),

3
F(B) =" ek Res, (2.66)

p=1

—> — —>
o qual pode ser expresso em termos das coordenas Rp;, Rps e Rp3z que podem ser

decompostos nos eixos x e y da rede de Bravais. A partir da Fig. 2.5, vemos que
- a - —a —a - —a a
R =|—%,0 Rpy = | —=, — Rps=|—%,= 2.67
B1 (\/gv )7 B2 (2\/§> 2)7 B3 (2\/372) ( )

y

R_BB/ a, \

-;.%131 >
AR
°/

A

—_—
RBZ\
Figura 2.5: Aproximacao tight-binding primeiros vizinhos (LIMA, 2018).

Substituindo os vetores da equagao (2.67) na (2.66), e considerando que o vetor
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da rede reciproca pode ser escrito como k = (k,, k), temos

- . , k.
F(k) = efake/V3 4 9emika/2V3 cog <%) : (2.68)

Substituindo a expressao (2.66) na (2.64), temos que
Hap = tf(K). (2.69)

Como a matriz (2.60) é hermitiana, temos que Hgy = Hip = tf*(?). A

(2.60) pode, portanto, ser reescrita da seguinte forma

€ t ?
H= R f(k) (2.70)
tf*(k) e
Para encontrar a matriz de overlap
S S
. AA AB ’ (271)
Spa Sep

usaremos um método analogo.

O elemento S44 pode ser obtido aplicando a (2.57) na (2.44), portanto,
1 N B —> 1 N - = —
SAA(?) = <_Ze7,k;~RASOA(?_RA)|_Z€zk~RA/¢A(?_RA/)>
- ~ .
= N Z 6zk-(RA/—RA) <90A(? — RA)|SOA(? — RA’)> . (272)

Mas a aproximacao tight-binding s6 considera as interacoes entre os primeiros

vizinhos, o que sé occore quando ﬁA = ﬁA/. A (2.72), fica entao

N

— 1 > 5 - 3B
Saa(P) = 37 2 (@al = Ri)loa(¥ —Fa)) = 1, (2.73)
Ra
j& que a fungao de onda pA (7 — i 4) é normalizada. Novamente, vamos calcular o outro
termo da diagonal principal da matriz (dessa vez da matriz S) por analogia. Temos entao

que Spg = 1. Vamos entao calcular os elementos da diagonal secundéria. De forma
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similar ao caso anterior, o elemento S4p pode ser encontrado aplicando a (2.57) na (2.44)

N N
— 1 ik-B - 3B 1 i - 3B
Sap(T) = <—/—N E et A, (T - RA)|_/—N E et B pp(T — RB)>
ﬁA ﬁB
N
]_ > > — = > N —
- N > et <90A(7“ — Ra)les(7 —RB)>- (2.74)

Novamente pela aproximagcao tight-binding para os primeiros vizinhos, vamos
considerar apenas as contribuicoes dos atomos B que sao vizinhos mais préximos do atomo

A, os quais sao localizados por ﬁBl, ﬁBz e ﬁgg. Dessa forma, a (2.74) fica

N
— 1 >3 >3 >3 N — N —
Sap(F) = 57 D (e o g &P lon g ) (00(F — R2)lon(¥ — Tp))
Ra
= sf(F), (2.75)

onde f (/—c)) é o fato geométrico ja citado na (2.66) e s é, por defini¢ao, a integral de overlap

s= <¢A(? ~RA)|en(? — R’B)> . (2.76)

Temos entao que Syp = sf(z;) e, como a matriz (2.71) também é hermitiana,
temos de forma andloga que, Spa = Shp = sf*(l?). A (2.71) pode entao, ser reescrita,

CcOo1mo

S — boosfk) (2.77)
sf*(k) 1

Nosso objetivo agora é, portanto, resolver a equagao secular expressa na (2.56).

Aplicando as matrizes (2.70) e (2.77) na (2.56), obtemos

ep— B (t—Es)f(k)

det[H — ES] = R
(t—E)f(F)  p-F

= 0. (2.78)

— —
Calculando o determinante acima e definindo ¢/|f(k)|? = w(k), é possivel
encontrar a relacao de dispersao eletronica do grafeno para aproximacao dos primeiros

vizinhos como N
€2p T tw( k )

Ealk) = 1F sw(?)

, (2.79)
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onde I/_ representa a banda de valéncia e E, representa a banda de condugéo(GRUNEIS
et al., 2008).
A funcao w(z) pode ser obtida da equagao (2.68)

w(?) I P <ak‘x2\/§> cos (%) +2cos(akY) =1/3 —I—g(_)), (2.80)

onde g(?) é, por definicao,

g(%) = 4cos (akxz\/g> oS <a7k;y> + 2 cos(aky). (2.81)

Se considerarmos €g, = 0 e desprezarmos a integral de overlap, o hamiltoniano

da (2.60) fica,

H = 04 L (k) : (2.82)
ti (k) 0

dessa forma a expressao (2.81) fica

Ei(k) = Ftw(k) = Ft1/3 + g(k). (2.83)

Essa é a forma mais encontrada na literatura (SENA et al., 2012),(WALLACE, 1947).

O caso sem overlap é comumente denominado de tight-binding ortogonal onde

S = , (2.84)
01

Como a (2.81) é uma equacao continua e periddica na rede de Bravais, ela
pode ser representada graficamente na primeira zona de Brillouin. Para tal, considerando
t = —2,8 eV na equagao (2.83), obtemos o grafico da Fig 2.6.

H4& seis pontos na zona de Brillouin. Esses pontos sao denominados de pontos
de Dirac e apresentam gap nulo, ou seja, nao ha necessidade de fornecer energia para o
elétron saltar da banda de valéncia para a banda de conducao, naqueles pontos. Esses

=
pontos estao localizados em FL(k) = 0, entao, para encontrar suas coordenadas, devemos
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Figura 2.6: Aproximagao tight-binding primeiros vizinhos

igualar a (2.83) a zero, o que resulta em

w(k) =\JIf(F)]2 =0, (2.85)

obtemos entao

COS <k¢\/§) + 2 cos (;‘3\”/%) + cos (kL\/;)
sin (“Tg) — 2sin (;“f/%) ~+ cos (%)

Agora, elevando ambas ao quadrado e somando uma com a outra, obtemos o

(2.86)

0,
0.

seguinte sistema

&

2 cos (kqg—“) = — oS <:;kz“) ,
(2.87)
sin (Z’“—\%) =0,

onde, quando for nulo, implica em k, nulo e k, = £47/3a e, quando igual a %, implica
em k, = i27r\/§/3a e k, = £27/3a. Obtemos, dessa forma, os pontos de Dirac dados pela
(2.59) e representados na Fig. 2.6 pelos pontos do hexdgono formado na curva de nivel de
energia zero. Note que os pontos de Dirac localizam-se exatamente nos vértices da zona
de Brillouin, nos pontos K e K’. Nas proximidades desses pontos notamos que as bandas
formam um duplo cone, em formato de ampulheta. Perceba que 1/3 de cada duplo cone
estda dentro da primeira zona de Brillouin, onde as constribuicoes dos seis vértices formam
2 duplos cones nao equivalentes, montados de forma completa a partir de translagoes dos
vértices com vetores da rede reciproca. Calculando a banda de dispersao nas direcoes de
maior simetria, definidas na Fig. 2.4, obtemos a Fig. 2.6, que mostra efetivamente que
a relagao de dispersao de energia apresenta gap nulo nos pontos de Dirac e uma simetria

elétron-buraco (NETO et al., 2009), ou seja, Eb(?) = Ee(?)
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2.3 Limite de baixas energias

Uma das caracteristicas mais interessantes relativas ao grafeno diz respeito a
fisica nas proximidades dos pontos de Dirac, ao tomarmos o limite para baixas energias.
Esses pontos se encontram na primeira zona de Brillouin, de acordo como ja mostrado na
Fig. 2.6. Ao fazer essa aproximacao, sao perdidas informacoes microscopicas do sistema,
passando assim, do discreto para o continuo. Vamos, portanto, expandir em série de

Taylor a funcao

- i ; k 3 ;
S(k) = Z emh 0 = 2=/ cog ( ya\/_> + ehel, (2.88)
5

em torno dos pontos de Dirac, ou seja, tomando k= + ¢, com ¢ << K. Tomando

apenas o ponto K , a expansao ¢ dada portanto

0S(k ) 0S(k )

S(R) ~ S(R) + 0.5+ g

|+ 0(g?) (2.89)

onde ¢, (y) = kuy) — Kz O primeiro termo da (2.89), fica:

N A K.av3 .
S(K) = 2e =92 cos (—y;\/_) + gtHea

= 2 (cos (%) — isin (%)) cos (Ky;\/g> + [cos(Ksa) + i sin(K,a)]
= 2 (cos () isin () Jeos () o+ (cos (37) +asin ().

Sabendo que

cos (%ﬂ) = — cos (%) - —% e sin (%T) — sin (g) - ‘/75 (2.90)

S(K) =2 (1 - z£> 1y (—1 + 7,@) — 0. (2.91)

Igualmente para K’ , que significa exatamente o ponto de cruzamento das ban-

das (KATSNELSON; KATSNELSON, 2012).
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Tomando o segundo termo da (2.89), temos:

E ; k .
q 8S< )| = G (_zige—zkma/Q Cos (%3 +Z~aezkma> %

)
= iaq; (—6_”/3 cos <g) + ei2”/3)

1

2

o) () 5+ e (5) ()

3. 1 3
- M <_§+ZT>’ (2.92)
ou ainda
9S(k), 3 V3 1) _3 T U
4x ok, | = 5(1% <_7 - Zé = §aq:c COs F + 281n F = an$e ]
(2.93)
Finalmente, para o terceiro termo da (2.89):
05(k) o3 o (ka3
“or, | T <_276 et 2 )
—im . 7T
= _a\/g% (e /3 sin <§>>
m .. (T . (T
= —aV3g, { (cos <§> —4sin <§>> sin (§>}
1 V3\ V3
5 (1 3
= a5 i) 94
CLQQy<2 22> (29)
ou ainda,
angg{jﬂ = —;aiQy <—\/7§ — %§> = —gaiQy (Cos (%) + 4 sin (%T)) — —gaiqye””/ﬁ,
(2.95)

Considerando apenas os resultados de primeira ordem, a expressao (2.89), fica

- 3 )
S(q) ~ éaa(qm —iqy), (2.96)
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onde o = ¢!77/6

Os Hamiltonianos proximos dos pontos K e K’ ficam, respectivamente, da

seguinte forma

> 3 0 a(Qz - iq )
Hi(7) = Sar _ Y (2.97)
a*(g. +iqy) 0
3 0 o (qo + iqy)
Hi(q) = 5a% , o (2.98)
(e — Wy) 0

onde é importante observar que

H, = HY, (2.99)
em que T representa o transposto da matriz Hy. Definindo

_ 3alt]

> (2.100)

(%

a velocidade de Fermi dos elétrons nos pontos de Dirac. Fazendo uma transformacao

unitaria, podemos excluir o termo de fase «, obtendo, finalmente

0 Gz T gy

Hyx(T) = hop (2.101)

4z T iy 0

Esse é exatamente o Hamiltoniano de Dirac bidimensional para férmions re-
lativisticos com termo de massa nula e velocidade de Fermi (vg &~ 1-10%m/s) ao invés
da velocidade da luz c¢. Podemos, entao, perceber o motivo de se referir aos portadores
de cagar do grafeno como férmions relativisticos sem massa. Essa analogia, junto com a
natureza quiral dos estados eletronicos, revelam importantes propriedades no processo de
transporte do grafeno.

Se substituirmos

0
qr — —ia—, Qy — —ia—, (2.102)
T Y

na (2.72), podemos escrever o Hamiltoniano no espaco real da seguinte forma :

Hy = —ibvpo -V = vpo - 7, (2.103)
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onde o0 = (0,,0,,0,) sdo as matrizes de Pauli que operam nos graus de liberdade das
subredes A e B ao invés do spin, portanto, sao denominados pseudospins. O autoestado
|Wy) = (1a,1p) é chamado pseudospinor, com ¥4 e g sendo as fungoes envelope as-
sociadas com a amplitude de probabilidade de encontrar um elétron na subrede A e B,
respectivamente.

A diagonalizagdo do Hamiltoniano (2.101) resulta nas seguintes autoenergias

By = +hopg, (2.104)

que, diferentemente de um gds de elétrons usual em 2D (E = h%¢*/2m), é linear com o
momento. A partir da (2.104), podemos encontrar os correspondentes autoestados.

Tomando o primeiro autovalor, I/, = +hvgpk,

HY(z,y) = B,V (x,y). (2.105)

Na forma matricial
- 0 %midy Yalwy) ) _ hork Yal@,y) (2.106)

O, +1i0, 0 Up(z,y) Up(z,y)

Teremos, portanto,
—i(0y —10y)Vp(z,y) = k¥ a(x,y) (2.107)
—i(0y +10y)Va(z,y) = kVUp(x,y). (2.108)

De maneira mais condensada
— 1L Up(z,y) = kVa(x,y) (2.109)
—i LW (2, y) = kUp(x,y) (2.110)

onde definimos o operador L* = (8, £ d,). Aplicando L™ na (2.110), obtemos,

—i(L" LYW p(x,y) = kL™ Up(z,y). (2.111)
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Substituindo a (2.109) na (2.111) fica,
—i(L" LYV a(z,y) = ik*Va(z, 7). (2.112)

Portanto,

(02 + 82) + KW a(z, y) =0, (2.113)

onde, k? = k2 + k; Para verificarmos as solugoes em x e y, propomos uma solucao do

tipo
substituindo na (2.114), fica
d? 9
As equagoes sao semelhantes e possuem solugoes andlogas ao do oscilador
harmonico
Ya(z) = Ae™** 4 Bem e (2.117)
Ya(y) = Ce™*¥ 4 De= vy, (2.118)

Vamos tratar problemas onde as variagoes das fungoes se dao em apenas uma
dada direcao e na outra ela nao se modifica. Se optarmos por deixar as fungoes invariantes
na direcdo y, e considerarmos que a funcao de onda 14 (y) > 0, o termo e~*v¥ é desprezado,
e temos, portanto,

Wy (x,y) = (Ae*=" 4 Be~ k) etk (2.119)

A constante C na equagao (2.118) foi incorporada nas constantes A e B na expressao
(2.117).
Vamos determinar Wp(x,y) a partir da (2.110). Substituindo a (2.119) na
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(2.110), temos

—i(0, +1i0,)[Ae™** + Be ey = kU p(z,y) (2.120)

—ik,[iAe™*T — jBem ]y ik, [Ae™T 4 Bem ety = kW p(x,y). (2.121)

Mas, j& sabemos que k? = k2 + k2

., entao podemos definir k, = kcosf e k, = ksinf, de

modo que
, k. + ik
ettt = fo = Ty (2.122)
||
Teremos, entao
\If x, Aeikz:p_{_Befikzz eikyy
I B I B A IR CE)
\IJB(.T, y) (Aezﬁezkx:v o Be—zﬂe—zkzgcw)ezkyy
ou ainda
1 N 1 otk
Up(oy)=A| eilkzethyy) 4+ B . ei(koathyy) (2.124)
e’ —e™"

Para E < 0, vamos obter as mesmas equagoes (2.115) e (2.116). A tnica
diferenca é que, para isso, devemos fazer k — —k. Isso resulta em fazer et — —et¥ na

(2.124). Assim, podemos usar a forma simplificada para as autofunc¢oes £ > 0e E < 0

1 , 1 )
U(xr,y) =A | ekt L B | eitRamthy), (2.125)
set? —ge
em que s = sgn(FE), ouseja, s =1 (para £ > 0), s = —1 (para £ <0) es =0 para E =

0.

2.4 Tunelamento de Klein

O tunelamento de Klein ou paradoxo de Klein foi relatado pela primeira vez
no contexto da eletrodinamica quantica pelo fisico sueco Oskar Benjamin Klein. Em
1929, O. B. Klein obteve um resultado diferente do esperado ao analisar a propagacao

de um elétron em uma barreira de potencial usando a equacao de Dirac. Ele observou
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que as autofuncoes correspondentes aos elétrons que entravam na barreia de potencial nao
sofriam amortecimento ou reflexdes para casos especificos (KLEIN, 1929). Diferentemente
do encontrado para particulas nao relativisticas descritas pela equacao de Schrodinger.
Vamos entao, analisar essa situacao. Seja uma barreira de potencial representado pela

Fig 2.7

¢

6

f

0 d

Figura 2.7: Elétron incidindo numa barreira de potencial de largura d com angulo de
incidéncia § (ARAUJO, 2017).

onde, matematicamente, podemos expressar por

O,s¢ <0 ou x>d
V(z) = (2.126)

Vo,se O0<z<d.

Seja um pseudospinor escrito como:
U, = FR (2.127)

Substituindo na (2.105) obtemos

0 = Qyl A A
vp | e le=ea) | T, (2.128)
onde F+(¢q) = svpq, e s = +1 (s = —1) esta relacionado a banda de condugao (valéncia).

Temos, entao:

Ay = Ayse®, 6 =tan! (ﬁ) , (2.129)
dx
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onde A; = ﬁ é o valor normalizado de A;. A (3.29) fica, portanto,

1 1

ik-R
e 2.130

v, 5=

Muitos trabalhos discutem sobre o paradoxo de Klein no grafeno, entre eles vale
citar (KATSNELSON; NOVOSELOV; GEIM, 2006) e (JR et al., 2010). Consideremos
a incidéncia de um elétron se propagando no grafeno numa barreira de potencial. Um
elétron que penetra numa barreira de potencial com um angulo 6, sofre uma deflexao ao
atravessar a barreira e o angulo descrito passa a ser ¢, de acordo com a Fig. 2.7

As autofungoes nas regioes 1, 2 e 3, ficam:

1 1 . T 1 ;
ol — gilkathyy) | e!(Therthuy) (2,131
ok LV2 | geit LV2 \ pitn—0) ( )
a 1 , b 1 4
\1}2 L 61(Hzx+kyy) + 61(*Nzx+kyy)’ 2.132
ok LV2 | geiv LV2 \ geitr=e) | )
v L) itkeotiw) (2.133)
e LV2 \ seit

onde s = sgn(F), s' =sgn(£ — V) e:

Ko = \/(E — Vp)2 0 — k2, (2.134)

k
4 (2.135)

JE = Vopjoh — k2

tan o =

onde, nesse modelo, h = 1. Conseguimos obter os coeficientes a, b, r e t a
partir das condigoes de contorno para as autofuncoes em cada interface. No entanto, para
nossa finalidade basta determinarmos o coeficiente de transmissao t. As condicoes de

contorno uteis sao

1 N )
Vo0 = Vo0 (2.136)

L

(dyy)

= ‘l’i(d

(dyy)*

(2.137)
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Aplicando a condigao (2.136), temos

1 1 1 1
seit gei(m—0) s'et §'el(m=¢)
ou seja,

Aplicando agora a condigao (2.137), obtemos

1 , 1 , 1 ,
a etkrd 1 p e thed — ¢ eihed, (2.141)
§lete Slei(w—gp) §'et?

Temos, portanto

aetsd 4 pe~thed = [peiked], (2.142)

§'[ael P Hhed) 4 peilr—e—had)]  —  pgpilthed (2.143)

A partir das (2.139) e (2.142), encontramos uma expressao para t:

e—ikzd

= 2.144
cos(k,d) + isin(k,d)(tan @ tan § — ss’ sec p sec ) ( )

A probabilidade de transmissao do elétron da regiao 1 para a regiao 3 é dada
por T = t*t, fica, entao
cos? p cos?

T = . 2.145
cos?(k,d) cos? ¢ cos? § + sin?(k,d)(1 — ss' sin @ sin )2 ( )

E importante notar alguns casos na (2.145). Na situacio de § = 0° (incidéncia
perpendicular & barreira), a transmissividade é 1, ou seja, ndo héa reflexao, independen-
temente da barreira de potencial. Para k,d = nm(n = 0,4+1,£2,...) ocorre o mesmo e o
elétron sempre tunela. No limite em que a altura da barreira de potencial é muito maior

que a energia do elétron (|Vy| >> FE), o angulo de refracido ¢ tende a zero e podemos
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reescrever a (2.145) da seguinte maneira:

cos®
T = —
cos?(k,d) cos? 0 + sin® k,d
_ cos® 6
~ cos?(kyd) cos? 0 4+ 1 — cos?(k,d)
B cos?
1 —cos?(k.d)(1 — cos? )
cos®

= 2.146
1 — cos?(k,d) sin® 6 ( )

Note que mesmo para |Vy| >> E a probabilidade de transmissao continua

100% para os casos de 6 nulo e k,d = nm, de acordo com a (2.146):

. cos® 6
1 — cos?(k,d)sin® 6

= kyd=nm, n=0+1,+2,... (2.147)

O grafico de T' em fungao de 6, expresso na equagao (2.145), estd ilustrado na
Fig. 2.8. Esse grafico foi levantado para dois valores de barreira de potencial V; = 200
meV e V5 = 300 meV, sendo E = 80 meV a energia do elétron incidente e largura de
barreira de d = 100 nm. Valores similares aqueles colocados por Katsnelson, Novoselov e

Geim (2006).

— U= 200 meV
90° o
1 75° — U= 300 meV
: 60°

0.8+

0.6

0.4r

0.2F

T(6)
j=]

285°

270°

0.0 02 04 06 08 10
T(6)

Figura 2.8: Grafico da probabilidade de transmissao 1" do elétron em funcao do angulo 6
de incidéncia na barreira de potencial.

Como esperado, observamos transmissao maxima para valores normalmente

incidentes.
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Nanofitas de Grafeno

A partir da rede do grafeno, pode-se construir materiais como nanotubo de
carbono, nanofitas e fulereno. Esses materiais possuem estrutura eletronica diferente da
do grafeno bidimensional, possibilitando o estudo de novos efeitos devidos as geometrias ou
deformagoes diferentes. O estudo dessas propriedades tem contribuido para o surgimento
de novos dispostivos eletronicos (SON; COHEN; LOUIE, 2006; WAKABAYASHI et al.,
2009). As nanofitas de grafeno ou GNRs (Graphene nanoribons), sao heteroestruturas
unidimensionais, ou seja, possuem peridicidade ao longo de uma direcao e sao limitadas
ao longo da direcao perpendicular (LI et al., 2008). Podem ser obtidas “cortando” o
grafeno em uma dire¢do arbitraria estabelecendo uma direcao finita (Fig. 3.1).

O corte pode ser feito para gerar diferentes geometrias de borda e, a partir
desses formatos, o sistema pode adquirir propriedades eletronicas diferentes. As duas
formas de borda mais simples sao as armchair e zigzag Fig. 3.1.

Como veremos mais na frente, o fato de confinar o grafeno a uma tnica direcao,
traz muitas propriedades novas. Por exemplo, as nanofitas possuem gap que variam de
acordo com o nimero de linhas da nanofita. Esse gap decresce com o aumento da largura
da nanofita e gaps apreciaveis surgem apenas com fitas de largura da ordem de nanémetros,

o que é muito dificil de se obter na pratica, dificultando suas aplicacoes eletronicas.

35
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A. Zigzag B. Armchair

Figura 3.1: Folha de grafeno com as diregdes destacadas; (A) Nanofita zigzag; (B) Nanofita
armchair

3.1 Fabricacao de nanofitas

Existem algumas formas de se obter nanofitas de Grafeno, uma delas consiste
na utilizacao de plasma para eliminar partes indesejadas do material e criar estruturas
como nanofitas. E necessario, nesse processo, colocar uma mascara sobre o material
delimitando as dreas que nao serdao eliminadas do substrato (HAN et al., 2007).

Uma maneira alternativa de se obter nanofitas é através do processo de aber-
tura de nanotubos de carbono Fig. 3.2. J4 existem métodos para que isso seja feito. Uma
forma ¢é se utilizar da suspensao de nanotubos de carbono em &cido sulfirico seguido
de um tratamento com permanganato de potassio, o que leva ao dessembrulhamento do
nanotubo (ZHANG et al., 2010). Outro método utiliza o processo de sonicacdo, que se
trata de colocar inicialmente, o nanotubo em contato com o ar a 500°C num processo
conhecido como calcinagao que permite a remocao de impurezas e oxidagao dos sitios
com defeito seguido pela sonicacao em que o nanotubo é desembrulhado dando origem a

nanofita (JIAO et al., 2010).
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a
Tube unzipping

Figura 3.2: Processo de sonicacao (KOSYNKIN et al., 2009).

3.2 Propriedades gerais

Diferentemente da folha de grafeno infinita, algumas nanofitas aprensetam um
gap que esta relacionado com o tipo de borda e com a espessura da fita. Definindo N
como o numero de linhas de atomos para as nanofitas com borda armchair e o niimero

de linhas em zigzag para o segundo caso, podemos escrever entao,

a3

Wan = D2V =1) (3.1)
N
W, = 37_1, (3.2)

onde “a” é distancia carbono-carbono, e W, e W, sao, respectivamente, as larguras das
bordas armchair e zigzag. No caso armchair o topo da banda de valéncia e ponto mais
baixo da banda de conducao estao localizados no mesmpo ponto £ = 0. Uma caracteristica
importante de se ressaltar é que para essas nanofitas, a espessura determina se o sistema
¢ metélico ou semicondutor (WAKABAYASHI et al., 2010). Geralmente o sistema é
metalico para N =3M — 1, com M =1,2,3... . No caso das nanofitas semicondutoras
o gap decresce com o aumento da largura da fita, tendendo a zero quando a espessura
é infinita, ou seja, quando se assemelha ao caso da folha infinita. No caso das nanofitas
zigzag, estados de energia nula estao localizados nos pontos k = +x (para a = 1). Os
estados eletronicos correspondentes a tais bandas, nao presentes no caso das nanofitas
armchair, aparecem nas bordas, mesmo que o sistema nao tenha bordas perfeitamente
zigzag. Calculos numéricos tém demonstrado que que um tipo de borda que nao seja

paralela a armchair suporta estados de energia nula (WAKABAYASHI et al., 2009).
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Alguns aspectos relacionados as propriedades eletronicas das nanofitas de gra-
feno podem ser melhor estudados de forma mais simples para o limite de baixas energias,
desde que as condicoes de contorno sejam devidamente apropriadas para cada borda. Va-
mos agora derivar o espectro de energias e os estados eletronicos para nanofitas de borda

armchair.

3.3 Nanofitas armchair no limite de Dirac

O Hamiltoniano de Dirac em torno dos pontos K e K’ sdo dados pela (2.101)

e as funcoes de onda no espaco real para as subredes A e B, sdo, respectivamente

VA7) = B Tpu(7)+ ek Ty (7) (3.3)

Up(P) = K Typ(P) + R Ty (7), (3.4)

supondo uma nanofita de espessura W e infinita na direcao x. Para esse caso, a situacao
mais geral toma a forma 1 (z, y)e**=?, onde ¢(y) é um espinor de componentes ¢ (y)pp(y).

N
Dessa forma, a equacao de Dirac em torno do ponto K, fica

0 ky — 0O
ke +0y 0 ¢5(y) ¢5(y)
onde € = % A equacao acima da origem a duas equacgoes acopladas, assim como no

caso de uma folha de grafeno infinito, que geram as duas equagoes

Rop = —(€ =Koz, (3.6)
b2 = b= 0,)05 (3.7)

~ / ~
As solucoes para ¢p € ¢, sao

¢ = AV 4 Be Tty (3.8)

¢y = Ce*n¥ 4 Demihny, (3.9)

onde k, = /€2 — k2. As condigoes de contorno nas bordas da nanofita, localizadas em
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y=0eemy=W,sao (BREY; FERTIG, 2006)
Ualy=0)=Ta(y=W)=Vp(y=0)=Vp(y=W)=0, (3.10)

desde que sitios de ambas as subredes estejam presentes em ambas as bordas da nanofita.

As condigoes de contorno aplicadas nas equagoes (3.3) e (3.4), nos fornecem

$u(0) + ¢,(0) = 0, (3.11)
e HKWIVSG (W) + MWIY3g (W) = 0, (3.12)

onde u = A, Be K =27/3a,
Substituindo as (3.8) e (3.9) nas (3.11) e (3.12), obtemos

A+B+C+D = 0, (3.13)

Aei(kan/\/g)W_i_Befi(knJrK/\/g)W_'_Cei(kn+K/\/§)W_i_DAefi(kan/\/g)W _ O.(3.14)

Essas condicoes de contorno dao as seguintes relagoes, A = —D e B=C = 0. O que nos

d4 que sin[(k, — K/v/3)W] = 0, entdo

e=+\/EZ 1 k2 (3.15)

U, (7)=A 619 ekt K)e iy (%y) : (3.16)
onde k, = nn/W + K/\/3, 0, = arctan = (k,/k,) e U, = (U4 Ug)T. As mesmas
relacoes entre A, B, C e D, continuam satisfazendo as condi¢oes de contorno. O espectro
de energias é diferente mas também possui um comportamento semicondutor. O gap
corresponde a diferenca de energia entre a banda de valéncia e banda de conducao para
k, = 0 assumindo um valor inversamente proporcional a W, indo ao encontro do que ja
feito dito sobre a variacao do gap em funcao da espessura da fita. Como dito anteriormente,
o caso para gap nulo (comportamento metdlico) ocorre quando as nanofitas possuem

espessura da forma N = 3M — 1 para M natural. Dessa forma, para o caso metalico,
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temos k, = nmw /W, com n inteiro.

3.4 Juncoes balisticas de trés terminais

O sistema estudado é uma jungao balistica de trés terminais (JBTT) represen-
tada na Fig 3.3. Este sistema constitui-se por trés fitas metalicas armchair cujo angulos
entre elas é de 120°. O espacamento angular foi escolhido para que o sistema seja natu-
ralmente metalico ao longo de toda sua extensao. A largura das fitas também é relevante
e deve ser considerada, pois a borda nao pode ser zigzag. A borda tem muita influéncia
na condutancia do sistema. O sistema formado pelas trés fitas terd os elétrons partindo
do ramo central e sofrendo a influéncia de uma barreira de potencial uniforme ou nao,

antes que va para uma das ramificagoes.

L1 L2

a) b) <

Lo

Figura 3.3: a) Sistema JBTT; b) Nanofita zigzag ; c) Nanofita armchair

O primeiro cientista a estudar uma JBTT foi Palm et al (PALM; THYLEN,
1992) comparando com um ramo em Y 6tico. Ele estudou a propacao de um pacote de
ondas sobre uma JBTT feita de uma 2DEG formada entra camadas de GaAr e AlGaAr.
Um dos jeitos de se operar uma JBTT é por meio de um modo passivo de duas entradas,
que consiste em aplicar uma diferenca de potencial entre os dois bragos inferiores e mede-se

qual a resposta sob o braco superior. Quando os coeficientes de transmissao sao constantes
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com respeito a energia, o potencial médio é a média do potencial aplicado entre os dois
bragos superiores. Na realidade, isso nem sempre é verdade, mas é possivel mostrar que
para uma pequena diferenca de potencial V', o desvio da média desse potencial de saida
V, é:
L o 4
V., = —iaV +O(V*), (3.17)

onde o valor de « é dado por (CASTRO, 2015)

02 f
o= S GeppzdE (3.18)
[GALdE '
COE

3.5 Introducao ao Kwant

Nessa secao, vamos discorrer sobre o funcionamento do Kwant. O Kwant é
um pacote livre de Python para cédlculos numéricos para modelo tight-binding com énfase
em transporte quantico. Um dos métodos matematicos utilizados pela Kwant é o método

das diferencas finitas, vamos, portanto, entender o processo realizado por ele.

3.5.1 Meétodo das diferencas finitas ou modelo tight binding

Um dos passos do Kwant é o de calcular os autovalores da matriz de trans-
feréncia (2.60) afim de encontras as bandas de energia da nanofita de grafeno. Para isso
ele se utiliza do método das diferencas finitas, o qual vamos discorrer nessa secao.

Em 1-D, o operador Hamiltoniano pode ser representado por

h? d?

H=—— . 1
5 g2 +U(x) (3.19)

Para obter a representacao matricial desse operador, vamos considerar a quantidade
HF(z) onde F(x) é uma funcao de z. Agora vamos escolher uma rede discreta onde
os pontos sao localizados por x = aj, com j inteiro. Podemos escrever
h? d*F
(HF),_ —ja = [—%—dﬂ} | + U, F; (3.20)
=ja
Agora nés vamos usar o método das diferencas finitas para aproximar o opera-

dor derivada. Assumindo a muito pequeno, podemos escrever a primeira derivada como:
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F(x—i—Ax)—F(x)_)F(j—i—l):F(j) 1

= lim = [Fn-Fl. (321

dx Az—0 Ax a

Essa aproximagao é tao mais valida quanto menor for o valor de a. Como
para nds o valor de a é de fato muito pequeno (escala nanométrica) essa aproximagao é

bastante valida. Por analogia, a segunda derivada pode ser aproximada para

d*F 1
T g [ = 26+ Fa]. (3.22)

Com essa aproximagao, podemos reescrever a (3.20) da seguinte forma

h? 2h? h?
[HF],_;, = _WFj-i-l + WF] - ijq + U, Fj. (3.23)
Definindo
h2
=5 (3.24)
a (3.23) fica,
[HE],_;, = (Uj + 20)F; = tFj_1 — tFj1. (3.25)

Essa expressao pode ser reescrita como
[HF),_;o = > H(,i)F, (3.26)
onde

H(j,i) = U+2t se i=j
= —t se ¢ e j forem vizinhos

= 0 outros sitios.

A (3.26) nos fornece a matriz que representa o operador Hamiltoniano para
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uma cadeia linear 1-D

—t 0 0 0
—t U_y+2t —t 0 0

H=1| o0 —t  Up+2t —t 0 |, (3.27)
0 0 —t Uy +2t —t
0 0 0 —t

onde cada sitio estd conectado ao seus vizinhos mais préximos pela quantidade ¢ (parametro
de hopping), enquanto os valores na diagonal principal sdo a energia onsite. O Kwant di-

agonaliza essa matriz encontrando, assim, os autovalores de H.

3.6 Formalismo de Landauer-Buttiker

Tipicamente, alguns leads sao usados para injetar elétrons, outros para medir
voltagem. Os leads podem ser denominados de “sondas de voltagem”. A geometria geral
e algumas aplicagoes especificas estao representadas na figura 3.4. Assume-se que os leads
estao conectados a voltimetros ideais que nao possuem corrente. O caso (c) é importante
e comumente usado para medir resisténcia. Uma corrente é passada ao longo do caminho
reto e a tensao resultante é medida entre os dois bragos laterais. Essa configuracao é de-
nominada quatro-sondas, e é mais utilizada pois € insensivel as resisténcias dos contatos.
De maneira alternativa a tensao entre dois contatos pode ser medida com a passagem de
corrente com a medicao de duas-sondas. Nés devemos perceber que esses dois resultados
sao surpreendentemente diferentes. Embora as matrizes S sejam importantes para obser-
var os detalhes do problema, vamos utilizar a matriz t (DAVIES, 1998). Usando m e n
para definir os leads e a e 8 para definir os modos de propagacao em cada lead. Como
usual, cada lead deve secao transversal constante e os estados devem ser normalizados a
fluxo constante. A corrente interna em um lead é definida como positiva. Considere um
determinado lead e modo, (m, «), a saber. Nds estamos interessados apenas nos desvios
do equilibrio de modo que o excesso de corrente que colide com os leads é dado por:
Iim¢ = (—2e/h)dp,,. A mudanga na energia de Fermi du,, = —eV;,, quando V,, é a tensdo
aplicada, entao I'"¢ = (2¢*/h)V,,. E 0 mesmo vale para todos os N,,, modos nesse lead.

A corrente total no lead n devido a injecao de elétrons de um lead diferente é
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b)

Leag,,

Lead m C)

PS Im

Figura 3.4: Geometria de uma amostra para transporte coerente com muitos leads a)
Geometria do caso geral, b) Jungao em T, ¢) Quatro terminais de resisténcia longitudinal
e d) Barra de Hall microscépica. Adaptado de (DAVIES, 1998).

dada pela soma de todos os modos nos dois leads, podemos escrever, entao,

Npn Nm

2¢? 5
Tom = ===Van D Itnpmal (3.28)

B=1 a=1
Todas as expressoes para correntes envolvem somas como esta nos modos em
ambos os leads. Embora haja agora subscritos extras nos coeficientes de transmissao para
rotular os condutores nés podemos deixar a notagao mais clara inserindo coeficientes de

transmissao e reflexao.

Ny Npm Nm Nm
Tom =Y tugmal> Bo=>_Y  |Fmsmal’ (3.29)
B=1 « B=1 a=1

A corrente liquida injetada no lead m é dada pela corrente incidente menos a
corrente refletida A corrente total incidente, somada em todos os modos de propagacao,

é (2¢%/h)N,,V;,,entdo a corrente liquida fica,

Lom = (262/R)(Niy, — Ry Vi (3.30)

A conservacao da corrente impoe que isso seja igual a corrente total injetada

do lead m *mais a corrente que deixa a amostra por meio de outros leads*. Ou seja,
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Lim =0 2m I, . Isto leva a uma regra de soma para os coeficientes de transmissao,

Ry+ > Tum=Np. (3.31)

n,n#m
Isso é uma generalizacao 6bvia de R+ T = 1. No6s temos que calcular agora a
corrente devido aos elétrons injetados pelo lead m. Tudo o que resta é somar a contribuicao
de todos os leads. O lead n gera uma corrente —(2e?/h)T;,,V;, no lead m, entéo, a corrente

total no lead m é

I = == | (N = Rn) Vi — > TuVil - (3.32)

n.n#Em
Essa é a féormula de Landauer—Biittiker para condutancia em um sistema
com muitos leads. Isso também pode ser escrito em termos de uma matriz quadrada de

condutancia cuja dimensao ¢ dado pelo ntimero de leads:

In =Y  GunVa, G = =[N = Ron)0mn — Toun- (3.33)
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Resultados e Discussoes

Todos os resultados obtidos computacionalmente foram através da aplicacao
do método tight-binding para primeiros vizinhos com a utilizacao do pacote Kwant em
uma nanofita com formato em Y, como estd ilustrado na Fig. (4.1). Definimos uma
largura W fixa para as nanofitas de grafeno em todos os bragos da JBTT, W ~ 5,8 nm.
Essa largura é tal que o sistema apresenta comportamento metalico ao longo de toda a
sua extensao. A regiao amarela na Fig. (4.1) indica um potencial de gate aplicado sobre

o braco de entrada, onde iremos tomar trés configuragoes distintas para o angulo «.

o Lead 1

Lead O W . 120°

Potential

W Lead 2

Figura 4.1: JBTT de grafeno com potencial triangular. Os trés bracos formam um angulo
de 120° entre si para garantir que as bordas sao do tipo armchair. Um elétron é lancado
no lead 0 e é calculado sua condutancia para os leads 1 e 2.

Plotamos o espectro de bandas para todos os casos citados acima, representado

na Figura (4.2), para demonstra o carater metélico da nanofita. Podemos ver que no ponto

46
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E =0 eV nao ha gap entre a banda de valéncia e de conducao.

1.0
0.5
=
2 0.0
o=
i3
—0.5 - - N
—1.0 / e i \ N

—0.8 -0.6 -04 -0.2 0.0 0.2 04 06 08

Momento

Figura 4.2: Estrutura de bandas da nanofita configuracao em Y.

Nosso objetivo foi perceber como a condutancia relativa a cada braco da na-
nofita é alterada em funcao do potencial elétrico aplicado na parte central da regiao de
espalhamento. Foram realizadas trés simulacoes, para uma nanofita sem potencial, com
potencial quadrado e com potencial triangular. O que equivale a a = 0°, o = 90° e

a = 60°, respectivamente.

4.1 JBTT sem potencial de gate (a = 0°)

A primeira configuracao observada foi a da nanofita quando nao hé potencial
(v = 0°) como na Fig (4.3). Nesse caso, devido a simetria do sistema, o comportamento
balistico esperado é o de que a condutancia seja igual em ambos os leads de saida (L1 e
L2), pois nao hé nada que gere uma preferéncia do elétron em relagao a qualquer um dos

bragos.
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Figura 4.3: Nanofita configuracao em Y sem potencial

O gréfico da Fig. (4.4) mostra esse comportamento, mas hd uma terceira
possibilidade que é a de reflexao, representada pela linha azul. Poderia ser esperado que o
valor da condutéancia fosse de 50% para cada brago. Isso nao ocorre (como o experimento
pode demonstrar) pelo fato de parte dos elétrons colidirem com a “quina” do Y. E,
portanto, coerente que haja reflexao. Esse comportamento depende também, do tipo de
“quina”. No nosso caso ela é do tipo armchair ja que no caso zigzag o comportamento de

reflexdo é mais cadtico.

1.0 e , ,
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0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.10
Energia (eV)

Figura 4.4: condutancia da nanofita configuracao em Y sem potencial
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4.2 JBTT com potencial retangular (« = 90°)

Foi realizado também a simulagao com uma JBTT em Y com um potencial
retangular na regiao de espalhamento, o que significa a = 90°, de acordo com a Fig (4.5),

onde o potencial esta representado na cor amarela.

Figura 4.5: JBTT com potencial quadrado (o = 90°).

4.2.1 Condutancia vs Energia

Nessa simulacao nés observamos o comportamento da condutancia em relagao
a energia de Fermi Er para um potencial fixo V' = 0,8 eV. Assim como para o = (°
a condutancia se divide igualmente entre os ramos, Fig. (4.6). Isso se deve a simetria
da configuracao. Os valores encontrados para condutancia também se assemelham ao do

caso anterior e isso se deve ao tunelamento de Klein, ja estudado anteriormente.
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Figura 4.6: Gréfico condutancia vs energia (o = 90°)

H4, no entanto, picos no ponto de energia £ = 0.02 ¢V e outro na sua proximi-
dade, diferentemente do que esperariamos com base no tunelamento de Klein. Acredita-se
que isso se deva a erros numérios, que devem ser observados posteriormente. No geral, é
importante perceber que a condutancia nos contatos de saida sempre permanecem iguais,
o que vai ao encontro do esperado devido a simetria tanto da configuragao como do po-

tencial.

4.2.2 Condutancia vs Potencial

Nesse caso a condutancia esta variando com respeito ao potencial, como mostra
a Fig. (4.7), sendo mantida fixa uma energia de Fermi Er = 10 meV. Novamente ji era
esperado condutancia igual para os dois bragos e valores similares a situacao passada,

devido ao paradoxo de Klein.
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Figura 4.7: Gréfico condutancia vs potencial (o = 90°)

Os picos para V & 0.35 eV e V =~ 0.45 eV, também devem ter sido gerados
por erros numéricos, Novamente é interessante perceber que a condutancia nos leads de

saida permanecem sempre iguais para qualquer valor de V' observado.

4.3 JBTT com potencial triangular (a = 60°)

A configuragao nova foi a JBBT em Y com uma barreira de potencial no for-
mato triangular, cujo angulo « da base do triangulo equivale a 60°. Essa nova configuracao

estd representada na Fig (4.8), onde a barreira de potencial esté destacada na cor amarela.
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Figura 4.8: Nanofita configuragdo em Y com potencial triangular (o = 60°)

4.3.1 Condutancia vs Energia

Ao aplicar um potencial triangular com angulo @ = 60° na parte central da
regiao de espalhamento obtemos o grafico da Fig. (4.9) com condutancia em funcao da

energia para um potencial fixo V x~ 0,8 eV
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Figura 4.9: Gréfico Condutancia vs Energia (o = 60°)

No ponto de energia E ~ 0,015 eV a probabilidade de de transmissao para

o lead 1 é praticamente nula, no entanto, a probabilidade de reflexao é muito préxima



Capitulo 4 Resultados e Discussoes 53

a de transmissao no lead 2, o que atrapalha a certeza de conducao. No ponto de menor
probabilidade de reflexao, ' =~ 0,058 eV, a condutancia para o lead 1 e 2 sao parecidas,

o que dificulta o direcionamento do elétron.

4.3.2 Condutancia vs Potencial

Dessa vez, mantendo a energia de Fermi Er constante e igual a 10 meV, e
variando a condutancia em fungdo do potencial, obtivemos grafico da Fig (4.10) que

possui alguns resultados interessantes.
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Figura 4.10: Gréfico Condutancia vs Energia (o = 60°)

Até o ponto de V = 0,1 eV o comportamento da condutancia é similar ao caso
da barreira quadrada. Para V' = 0,43 eV a probabilidade de transmissao no lead 2 é cerca
de 80% maior, enquanto a prababilidade de transmissao para o lead 1 e de reflexao (retorno
ao lead de entrada) se dividem com aproximadamente 10% cada. Esse comportamento é
de particular interesse pois ha uma evidéncia de que podemos selecionar para qual lead
o elétron ira ser transportado. Isso pode ter aplicacao em dispositivos chaveados, tais
como diodos e transistores, podendo ser utilizado em portas légicas que atualmente sao
a base da computagao moderna e que vem necessitando de dispositivos com poder de
processamento cada vez maiores.

Podemos notar também que, nesse caso, a condutancia dos elétrons aparenta
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um comportamento oscilatorio em relagao aos leads 1 e 2, mantendo-se sempre baixa para
o lead 0. O que é positivo, pois isso d& evidéncias de que, variando o potencial V', podemos
selecionar para qual contato queremos transportar o elétron mantendo sempre um indice
de reflexao baixo. Os resultados aqui apresentados sao de extrema importancia para o
desenvolvimento de sistemas mais complexos que podem ter aplicacoes praticas no campo

da nanoeletronica.
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Consideracoes Finais

Neste trabalho, foi feito uma revisao de literatura sobre o grafeno, usamos a
aproximacao tight-binding, em primeira quantizacao, para calcular a estrutura de banda
eletronica desse material. Em seguida, derivamos um modelo continuo nas proximidades
do nivel de Fermi, pontos K e K’, verificando que, nessa regiao, os elétrons se comportam
como férmions de Dirac sem massa e que a energia ¢ uma funcao linear do momento.
Como aplicagao, verificamos o tunelamento de Klein em uma barreira retangular aplicada
ao grafeno, onde notamos a diferenga marcante na transmissao em relagao aos elétrons
descritas pela equacao de Schrodinger em sistemas nao-relativisticos.

Fizemos um estudo sobre nanofitas de grafeno, sua fabricagao e principais
propriedades com énfase nas jungoes balisticas de trés terminais (JBTT). Fizemos ainda
uma rapida introducao sobre o Kwant, pacote baseado em Python que vem ganhando
importancia no meio cientifico nos ultimos anos no que se refere ao céalculo de trans-
porte eletronico em sistemas nanoestruturados e que foi utilizado para gerar os resultados
obtidos nesse trabalho.

Estudamos, por meio de simulacao computacional, as propriedades de trans-
porte de uma nanofita em configuracao Y com uma barreira triangular de angulo a em
relacao a horizontal para diferentes valores de energia de Fermi e diferentes altura da
barreira de potencial. Verificamos que, para sistemas sem potencial aplicado (equivalente
a o = 0°), existe uma probabilidade igual de transmissao nos leads de saida como es-
perado. Podemos observar também uma pequena probabilidade de reflexao no lead de
entrada devido a divisao central dos leads de saida. Para potencial retangular (fazendo

a = 90°), nenhuma propriedade interessante surge devido ao tunelamento de Klein. Ja

95
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para potenciais com « = 60° surgem efeitos interessantes, onde podemos verificar um
direcionamento de elétrons para um dado lead de saida relativamente alto.

A JBTT em congifuragao Y do grafeno com potencial de gate aplicado em
forma triangular possui interessantes propriedades que podem ser explorada em disposi-
tivos eletronico tais como retificadores de corrente e portas logicas.

E importante que trabalhos futuros sejam realizados com sistemas de confi-

guragoes diferentes como com larguras maiores e mais leads, simulandos circuitos e dis-

positivos para futuras aplicagoes tecnologicas baseadas no grafeno.
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