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I don’t know how to do this on a small scale in a practical
way, but I do know that computing machines are very
large; they fill rooms. Why can’t we make them wvery
small, make them of little wires, little elements, and by
little, I mean little?

(Richard P. Feynman, “There’s Plenty of Room at
the Bottom”, 1959.)

Instituto de Fisica - UFAL



viil

RESUMO

NASCIMENTO, Alexandro das Chagas de Sousa. Propriedades de transporte em
estruturas de grafeno com modulagcao na velocidade de Fermi. 2019. Tese
(Doutorado em Fisica) - Instituto de Fisica, Universidade Federal de Alagoas, Alagoas,
2019.

Um novo e fascinante ramo dentro da area da Fisica da Matéria Condensada (FMC) foi
iniciado quando o grafeno - um material bidimensional composto puramente de atomos
de carbono - foi isolado pela primeira vez em 2004. As propriedades de transporte
eletronico desse material diferem grandemente dos convencionais semicondutores por
apresentar uma relacao de dispersao linear para baixas energias, fazendo com que seus
portadores de cargas comportem-se como férmions de Dirac sem massa, revelando, assim,
surpreendentes propriedades fisicas e potenciais aplicacoes em diversas areas. Nesse
contexto, as propriedades de transporte de férmions de Dirac através de estruturas
bidimensionais sao investigadas no presente trabalho. Analisamos a transmissao de
portadores de carga através de barreiras de espalhamento (simples e dupla) no grafeno
e em nanofitas de grafeno. Consideramos barreiras de potencial eletrostdatico com
modulagao na velocidade de Fermi. Empregamos o método da matriz de transferéncia
(MMT) para calcular o coeficiente de transmissao do sistema de barreiras tanto para
o caso do grafeno, onde nao consideramos os efeitos de borda, quanto para nanofitas
de grafeno que dao origem a um termo de gap no ponto de Dirac para determinados
valores da largura da fita. Um termo de gap também pode ser gerado no grafeno, por
exemplo, a partir da deposicao sobre determinados substratos. Adicionamos esse efeito
no Hamiltoniano de Dirac para o grafeno e verificamos as modificagoes nas propriedades
de transporte eletronico. Em termos gerais, nossos resultados indicam que uma reducao
na velocidade de Fermi dentro da regiao da barreira pode parcialmente suprimir o efeito
de retroespalhamento resultante do potencial eletrostatico, mas nao afeta a transmissao
maxima de incidéncia normal de portadores de carga na regiao da barreira - tunelamento
de Klein. Essa transmissao maxima de incidéncia normal é uma caracteristica propria de
férmions de Dirac e pode ser suprimida com a consideracao do termo de gap tanto em
grafeno como em nanofitas. Em adicao, calculos de condutancia e fator Fano também
foram investigados, evidenciando a possibilidade de manipulacao das propriedades de
transporte em estruturas baseadas no grafeno através da modulagao da velocidade
de Fermi em regioes de baixas energias. Os resultados apresentados da modulagao
da velocidade de Fermi em nanoestruturas de grafeno pode abrir novas rotas para a
manipulacao de transporte quantico em sistemas de baixa dimensionalidade, podendo
ser explorados no desenvolvimento de dispositivos nanoeletronicos.

Palavras-chave: 1. Grafeno 2. Transporte eletronico. 3. Férmions de Dirac 4.

Velocidade de Fermi. 5. Matriz de transferéncia.
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ABSTRACT

NASCIMENTO, Alexandro das Chagas de Sousa. [Transport properties in graphene
structures with Fermi velocity modulation]|. 2019. PhD Thesis. Instituto de Fisica,
Universidade Federal de Alagoas, Alagoas, 2019. Portuguese.

A fascinating new branch within the field of Condensed Matter Physics (CMP) was
started when graphene - a two-dimensional material composed purely of carbon atoms
- was first isolated in 2004. The electronic transport properties of this material differ
greatly from conventional semiconductors by linear spectrum for low energies, this causes
their charge carriers to behave as massless Dirac fermions, revealing surprising physical
properties and potential applications in several areas. In this context, the transport
properties of Dirac fermions through two-dimensional structures are investigated in this
work. We analyzed the transmission of charge carriers through scattering barriers (single
and double) in graphene and graphene nanoribbons. Barriers from electrostatic potential
with Fermi velocity modulation are considered. We use the transfer matrix method
(TMM) to calculate the coefficient of transmission of the barrier system both for the
case of graphene, where we do not consider edge effects, and for graphene nanoribbons
that give rise a gap at the Dirac point for a given width of the nanoribbons. A gap term
can also be generated in graphene, for example, from deposition on some substrates. We
added this effect in the Dirac Hamiltonian for graphene and verified the modifications in
the properties of electronic transport. Overall, our results indicate that a reduction in
Fermi velocity within the barrier region may partially suppress the backscattering effect
resulting from the electrostatic potential, but does not affect the maximum transmission
of normal incidence of charge carriers in the barrier region - Klein tunneling. This
maximum incidence of normal incidence is a characteristic of Dirac fermions and can be
suppressed with consideration of the term of gap in both graphene and nanoribbons. In
addition, conductance and Fano factor calculations were also investigated, evidencing the
possibility of manipulation of the transport properties in structures based on graphene
by modulating the Fermi velocity in low energy regions. The results presented for
Fermi velocity modulation in graphene nanostructures can open new routes for the
manipulation of quantum transport in low dimensional systems and can be explored in
the development of nanoelectronic devices.

Keywords: 1. Graphene 2. Electronic Transport. 3. Dirac Fermions. 4. Fermi

Velocity. 5. Transfer Matrix.
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1

Introducao

O Carbono (elemento quimico do grupo 14 da tabela periddica) é a ‘matéria-prima’
para a vida e base de toda quimica organica. Tal elemento possui uma grande flexibilidade
em formar diferentes tipos de ligacoes quimicas, dando origem a um ntumero ilimitado
de diferentes estruturas (al6tropos) [1]. A dimensionalidade em estruturas compostas
apenas de carbono revelam um variedade de propriedades fisicas que podem resultar em
muitas aplicagoes praticas. Dentro de um grande nimero de alétropos, destacamos aqueles
mostrados na Fig. 1.1 [2]: grafite, fulerenos; nanotubos de carbono e grafeno.

Grafite (ou grafita), um aldtropo tridimensional do carbono, é um mineral que
ocorre na natureza em formas de cristais hexagonais constituido apenas de carbono com
estruturas multicamadas. E um bom condutor de corrente elétrica, o que confere, por
exemplo, aplicagoes em eletronica tais como eletrodos e baterias. Podemos citar outras
importante aplicacoes industrias, no entanto, a grafite ¢ mais conhecida popularmente
por sua utilizagdo como mina do lapis, cuja descoberta data de 1564 [3]. O fulereno (Cgp)
possui uma estrutura isocaédrica truncada constituido de 12 pentagonos e 20 hexdgonos,
tamanho médio de 7 A, e apresenta estados discretizados de energia [2,4]. Tais estruturas
foram reportados pela primeira vez por Kroto et al. em 1985 [5], mas sua existéncia foi
predita antes, em 1970, por Ozawa [6]. Nanotubos de carbono sao arranjos de dtomos
de carbono de forma cilindrica. Sua descoberta se deu em 1991 pelo fisico japonés Su-
mio lijima [7,8]. Como descrito por lijima, eram estruturas finitas de carbono, mais
precisamente, tubos coaxiais de folhas grafiticas (multi-paredes), onde a quantidade de
camadas estaria em um intervalo de 2 a aproximadamente 50 e diamentro de 4 a 30 nm

[7]. A distancia entre as paredes adjacentes de nanotubos de multicamadas é maior que



a distancia entre atomos vizinhos de uma mesma folha grafitica, portanto, as propri-
edades eletronicas sao dominadas por aquelas de simples camada, sendo estas isolados

posteriormente com didmentro de aproximadamente 1 nm [9)].

Figura 1.1 — Fulerenos, nanotubos de carbono, grafite e grafeno sdo exemplos de alétropos,
constituido apenas de atomos de carbono.
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Fonte: Adaptada da Ref. [2].

O grafeno, uma rede bidimensional de atomos de carbono dispostos em uma forma
hexagonal do tipo “favo de mel”, se tornou um dos materiais de grande interesse tanto
do ponto de vista experimental como tedrico. Tal interesse estd relacionado ao fato de
que esse material pode manifestar novos efeitos quanticos a medida que as dimensoes do
sistema se aproximam de escalas de comprimento microscopicas fundamentais, como o
livre caminho médio eletronico e o comprimento de coeréncia de fase, sendo, dessa forma,
um material promissor para aplicagoes em 6ptica e dispositivos eletronicos [10-12].

Transporte de carga em grafeno tem sido foco de uma grande quantidade de pes-
quisas nos ultimos anos, principalmente devido aos trabalhos desenvolvidos pelos pes-
quisadores André K. Geim e Konstantin S. Novoselov, da Universidade de Manchester,
Inglaterra, que obtiveram monocamadas de grafeno e analisaram algumas de suas propri-
edades em 2004 [13], 440 anos depois da invengao do l4pis, que culminou no anuncio da
premiacao do Nobel de Fisica em 2010 pelos “experimentos inovadores relacionados ao

material bidimensional grafeno” [14].
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O grande interesse em estudos relacionados a materiais bidimensionais, especifi-
camente o grafeno, é devido as suas propriedades peculiares, principalmente na escala de
baixas energias, cuja estrutura de bandas dentro desse regime pode ser descrita por uma
equacao bidimensional do tipo Dirac - uma descricao quantica de elétrons que se movem
relativisticamente [15,16]. O trabalho de Philip R. Wallace, em 1947, foi o primeiro a
analisar o comportamento relativistico de elétrons no grafeno, mostrando que o mesmo
seria um semimetal sem gap de energia [15]. A estrutura eletronica do grafeno apresenta
uma relacao de dispersao linear em baixas energias, resultando em muitas propriedades
interessantes, pois os portadores de carga passam a se comportar como férmions de Dirac
sem massa, analogamente a fisica da eletrodinamica quantica (EDQ) para férmions sem
massa, exceto para o fato que, no caso do grafeno, essas particulas sao transportadas
com uma velocidade vg, que é 300 vezes menor que a velocidade da luz no vacuo. Por-
tanto, muitas propriedades apresentadas em EDQ podem ser exploradas no grafeno com
velocidade dos portadores de carga bem menores [1,17].

As propriedades eletronicas dos férmions de Dirac no grafeno apresentam um com-
portamento diferente quando comparados aos elétrons em metais descritos pela equacao de
Schrodinger. Pode-se observar novos fenomenos fisicos, tais como o efeito Hall quantico in-
teiro anomalo (EHQI), medido experimentalmente [18,19], efeito Hall quantico fracionério
(EHQF) [20,21], efeitos de nao-localizagao [22] e a presenga de uma condutividade minima
igual a €2/h, em que e e h sao a carga do elétron e a constante de Planck, respectivamente,
mesmo quando concentragoes de portadores de carga tendem a zero [19,23].

Quando temos potenciais eletrostaticos externos envolvidos, criando barreiras de
potencial, surge um outro interessante fenomeno, chamado tunelamento de Klein, isto é,
o fato de férmions de Dirac poderem ser transmitidos através de barreiras de potencial
arbitrariamente altas e largas com probabilidade 1 [24]. Esse efeito relativistico pode ser
interpretado dentro do contexto da ED(Q como uma manifestacao da geracao de um par
elétron-buraco [25] e foi descrito teoricamente pelo fisico suigo Oskar Klein em 1929 para
elétrons relativisticamente massivos usando equagao de Dirac em trés dimensoes (3D)[26].
H4 pouco mais de uma década, Katsnelson et al. [24] propuseram a realiza¢do experimen-
tal da verificagao do tunelamento de Klein por barreiras eletrostaticas no grafeno. Apesar
de ser um fenoémeno esperado apenas em sistemas de altas energia (particulas nucleares e

astrofisica), evidéncias de sua observacao em folhas de grafeno, produzindo heterojungoes
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n-p-n (p-n-p), foram reportadas [27-30].

Embora o grafeno apresente propriedades interessantes, o seu uso em aplicagoes
praticas nos dispositivos nanoeletronicos possuem certas limitagoes devido a dois fatores
que estao intimamente relacionados: a auséncia de um gap de energia entre as bandas
de valéncia e de condugao e a dificuldade de confinar portadores de carga em potenciais
eletrostaticos devido ao tunelamento Klein. Um dos mecanismos de induzir uma abertura
de gap de energia no grafeno é pela quebra de simetria das subredes que pode ser obtida,
por exemplo, por meio da deposi¢cao de grafeno sobre determinados substratos isolantes
como o nitreto de boro com estrutura cristalina hexagonal (h-BN) [31]. Foi mostrado
que quando grafeno é cuidadosamente alinhado com h-BN, surgem modificagoes drasticas
tanto estruturais como eletronicas, induzindo, dessa forma, uma abertura de gap de ener-
gia de ~ 30 meV [32,33]. Outros mecanismos de abertura de gap baseados em interagoes
de muitos corpos tem sido reportados, chegando a obter, via método ab initio, A ~ 53
meV [34]. Ratnikov [35] propos um método de modular espacialmente A no grafeno depo-
sitado em uma heteroestrutura de varias camadas alternantes de h-BN/SiO, e destacou
a possibilidade dessas super-redes em aplicagoes, tais como transistores e lasers na escala
de frequéncia de terahertz.

Uma outra possibilida de abertura de gap na relacao de dispersao do grafeno é
devido ao confinamento quantico em nanofitas de grafeno (GNRs - do inglés Graphene
NanoRibbons). FEsse gap geralmente decresce com o aumento da largura da fita [36,
37]. Quanto a geometria das bordas das GNRs, podemos classificar as mesmas como
nanofitas de grafeno do tipo armchair (aGNRs), que podem apresentar comportamentos
metalico ou semicondutor, dependendo da largura da fita, e as nanofitas de grafeno do
tipo zigzag (zGNRs), que possuem bandas parcialmente planas préximo ao nivel de Fermi
correspondendo a estados eletronicos localizados nas proximidades das bordas [38].

Além da modulagao de gap de energia induzida em estruturas de grafeno, uma
outra propriedade eletronica que pode ser modificada é a velocidade de Fermi, vy, dos
portadores de carga no grafeno. A modulacao espacial de velocidade de uma onda tem sido
estudada por muitas décadas no campo da dptica e acustica para controlar a propagacao
de ondas eletromagnética e mecanica, respectivamente. Entrentanto, devido ao rapido
avanco em estudos relacionados ao grafeno, controle da propagacao de portadores de

carga com modulacdo na velocidade de Fermi foram propostos [39-42]. Em 2012, Hwang
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et al. [43] apresentaram resultados experimentais da modulagao da velocidade de Fermi de
portadores de carga no grafeno depositados sobre diferentes substratos. Outras propostas
de modulacao de vp podem ser encontradas na literatura, por exemplo: por dopagem
[44]; aplicando tens@o mecanica uniaxial (strain) [45]; usando potenciais periddicos [46];
curvatura de folha de grafeno [47]; por desordem induzida [48]; pela aproximagao de
placas metalicas nas proximidades do grafeno, induzindo uma mudanca na concentragao
de cargas nas proximidades dessas placas [40,49]; e também por meio de um campo
elétrico uniforme [50]. Essa modulac¢ao na velocidade dos portadores de carga revela ser
uma emergente e inovadora forma de controlar o transporte de elétrons em materiais
bidimensionais.

Nesse contexto, iremos investigar as propriedades de transporte do grafeno isolado
(sem termo de gap) e sobre substrato (com gap), considerando os portadores de carga
como férmions de Dirac sem massa e massivos, respectivamente. Também consideraremos
o transporte em aGNRs, onde analisaremos os casos metalicos e semicondutores de forma
a fazer um paralelo para o caso do gafeno. Ambos os sistemas sao analisados levando em
consideragao barreiras de potencial elétrico modulados pela velocidade de Fermi. Serao
analisados casos particulares de simples e dupla barreira de espalhamento. Estruturas
com barreiras sao motivadas por trabalhos pioneiros em heteroestruturas semicondutoras
no inicio da década de 70 [51-53] e que contribuiram fortemente para o desenvolvimento
de dispositivos eletronicos modernos.

Como metodologia desse estudo, tomaremos monocamadas de grafeno e, a partir
de uma aproximacgao tight-binding de primeiros vizinhos, usaremos um Hamiltoniano es-
crito na forma de segunda quantizacao com o intuito de obter o Hamiltoniano andlogo
ao de Dirac para férmions de Dirac em aproximagao para baixas energias, restringindo
nosso estudo ao transporte de portadores de carga nas proximidades do pontos K na
primeira zona de Brillouin do grafeno. A aproximacao de longos comprimentos de onda
derivada do modelo tight-binding, também conhecida como modelo do continuo, é uma
Otima aproximacao para baixas energias que tem sido empregado com sucesso para o
estudo de uma grande variedade de propriedades eletronicas nesses tipos de materiais
[54,55], além de proporcionar o estudo de suas propriedades eletronicas de uma maneira
relativamente simples e computacionalmente barata. Uma vez determinadas as auto-

funcoes e as condigoes de contorno entre as regioes das barreiras, usaremos o Método da
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1.1 Estrutura do trabalho 6

Matriz de Transferéncia (MMT) para calcular os coeficientes de transmissao das fungoes
de onda através das mesmas. Estudaremos o transporte balistico nesse sistema usando a
teoria de Landauer-Biittiker [56,57] para sistemas de dois terminais em temperatura zero,
onde serao determinados grandezas como condutancia e fator Fano. A compreensao dos
fenomenos de transporte em nanoestruturas de grafeno com modulacoes na velocidade
de Fermi, potencial eletrostatico, dentre outros efeitos, sao essenciais para aplicagbes em

nanoeletronica, principalmente no desenvolvimemto de novos dispositivos eletronicos.

1.1 Estrutura do trabalho

Este trabalho esta organizado como segue: no Capitulo 2 apresentamos os fun-
damentos das propriedades eletronicas do grafeno, desenvolvemos o modelo tedrico via
aproximacao tight-binding no formalismo de segunda quantizacao, levando para o limite
de baixas energias, com o intuito de obter um Hamiltoniano efetivo vélido para baixa den-
sidade de portadores que permite, dessa forma, a analogia com a eletrodinamica quantica.
Discutimos também as propriedades eletronicas devido ao confinamento quantico em na-
nofitas de grafeno com diferentes tipos de bordas. No Capitulo 3, concentramos nossa
atencao no modelo proposto, onde sao calculados, via método de matriz de transferéncia e
formula de Landauer-Biittiker, as propriedades de transporte tanto para o grafeno quanto
para nanofitas de grafeno com barreiras de espalhamento simples e duplas, envolvendo
modificacoes no potencial elétrico e na velocidade de Fermi. No Capitulo 4 sao anali-
sados os principais resultados referentes a transmissao dos portadores de carga através
dessas barreiras para o grafeno com e sem termo de gap. Em seguida, serao estudadas as
propriedades de transporte para nanofitas de grafeno do tipo armchair no Capitulo 5.
Finalmente, nossos principais resultados, assim como as perspectivas de desenvolvimento

de trabalhos futuros, estao dispostos no Capitulo 6.

Instituto de Fisica - UFAL



2

Propriedades eletronicas de nanoestruturas

de carbono: grafeno e nanofitas de grateno

Neste capitulo, discutiremos as propriedades eletronicas de nanoestruturas de car-
bono, em particular, grafeno e nanofitas de grafeno (GNRs). Iniciaremos com uma visao
geral sobre os processos de hibridizacao na distribuicao eletronica do carbono, passando
por aspectos geométricos da rede hexagonal e chegando ao modelo tight-binding de primei-
ros vizinhos juntamente com uma derivacao extendida da descrig¢ao efetiva para excitagoes
de baixa energia como férmions de Dirac sem massa. A iltima parte sera direcionada as
especificidades das GNRs dentro do modelo continuo, onde destacaremos a formacao de
gap de energia induzidos devido ao confinamento lateral que aumenta linearmente com a

redugao da largura.

2.1 Orbitais na rede do grafeno

O grafeno é uma estrutura bidimensional de 4tomos de carbono arranjados peri-
odicamente em uma rede do tipo “favo de mel” (Fig. 2.1(a)). O carbono, por sua vez,
é um dos elementos mais versateis da tabela periddica e esta situado na coluna VI, pos-
suindo nimero atomico Z = 6 e, em seu estado fundamental, apresenta uma distribuicao
eletronica 1522s%2p2. De modo que os dois elétrons no orbital 1s sao fortemente ligados ao
nicleo devido a forte interacao coulombiana e sao conhecidos como elétrons de caroco, en-
quanto os elétrons dos orbitais 2s e 2p sao fracamente ligados e sao chamados de elétrons

de valéncia. O orbital p é formado por trés orbitais que sao simétricos e estao na direcao
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x, y e z (sendo representados por p,, p, € p.). Os orbitais hibridos sp™ (n = 1,2, 3) s@o
obtidos a partir do orbital s com n orbiatis p e, como sao parcialmente preenchidos, sao
responsaveis pelas ligagdoes quimicas. A configuracao dos elétrons de valéncia pode ser
modificada por consequéncia da reducao de energia do sistema devido a maximizacao do
numero de ligagoes formadas. Tal processo de rearranjo é conhecido como hibridizagao e,
para o carbono, podemos ter trés tipos de hibridizacoes, uma para cada valor de n.

A estrutura atomica do grafeno, em particular, é definida a partir da hibridizacao
sp®, onde o orbital 2s se sobrepoe aos dois orbitais 2p, e 2p,, levando a formagao de trés
orbitais hibridos preenchidos, cada um, com um elétron. Os trés orbitais hibridos irao se
arranjar de tal forma a estarem o mais distantes possiveis um do outro, resultando em
uma geometria trigonal planar, onde o angulo entre cada par de orbitais é 120°, dando
origem a uma rede hexagonal. O orbital remanescente p, estéd situado fora do plano da
rede hexagonal e as interagoes laterais entre os orbitais p, vizinhos dao origem as ligagoes
7 entre os atomos de carbono. As ligacoes o sao formadas a partir da sobreposicao dos
orbitais hibridos sp? entre os d4tomos de carbono mais préximos e sao responsaveis pela
estabilidade energética e robustez da estrutura trigonal planar do grafeno. Essas ligacoes
tém comprimento de 0,142 nm e sao os principais responsaveis pelo surgimento de um
modulo de Young extremamente elevado (1,0 TPa) [58], que chega a ser aproximadamente

100 vezes maior que o aco.

Figura 2.1 — Orbitais de valéncia do carbono. (a) Os trés orbitais o no grafeno dao origem a
estrutura bidimensional, enquanto os orbitais 7, perpendiculares ao plano, dao origem as bandas
7. (b) Bandas 7 e o préximas ao nivel de Fermi.

(a)

T (b) E(eV)
' A 1

B I

e 18
o EF

o

—8

(]
Q Q9
n—s{

Fonte: Adaptada da Ref. [59].

A combinacao dos orbtais sp? entre os atomos de carbono formam bandas do tipo
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2.2 Rede hexagonal e primeira zona de Brillouin 9

o (ligante ou ocupada) e o* (antiligante ou desocupada), como mostrado na Fig. 2.1(b).
Essas bandas sao separadas por um gap de energias da ordem de 12 eV e, portanto, suas
contribui¢oes para as propriedades eletronicas sao comunentes desprezadas. As bandas
m e w*, originadas dos orbitais p,, ao contrario das bandas ¢ e ¢*, se cruzam no ponto
de neutralidade de carga (nivel de Fermi do grafeno ndo dopado) nos vértices da zona
de Brillouin, onde os elétrons desempenham um importante papel na condugao elétrica e

determina as caracteristicas elétricas e fotonicas do grafeno [59].

2.2 Rede hexagonal e primeira zona de Brillouin

A estrutura do grafeno é mostrada em maiores detalhes na Fig. 2.2(a). A mesma
nao é considerada uma rede de Bravais, pois nao possui a capacidade de definir, para
um s6 sitio, vetores de base que possam ser combinados linearmente para gerar novos
sitios da rede, tornando necessario, do ponto de vista cristalografico, ser descrita como
uma rede triangular com dois atomos por célula unitdria [15]. A Fig. 2.2(a) mostra a
rede hexagonal do grafeno com dois atomos por célula unitaria, um deles pertencente a
sub-rede triangular A (circulos vermelhos) e o outro pertencente a sub-rede triangular B
(circulos azuis).

Os vetores primitivos d; e ds conectam atomos individuais da mesma subrede e

sao dados por
o Qo 5 Qo
a; = E(\/ga 1) S 2 = ?(\/57 _1)7 (21)

onde ay = v/3a, com a = 1,42 A sendo a distancia interatémica entre dois dtomos de
carbono adjacentes.

Uma vez conhecida a rede direta (espago real), podemos determinar a rede
reciproca (espago dos vetores de onda l;) Os vetores da rede reciproca, b e 52, estao

relacionados com os vetores da rede direta, d; e do, pela condicao:

onde 6;; é a delta de Kronecker (§;; = 1 para i = j e 6;; = 0 para ¢ # j) [60]. Portanto,
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Figura 2.2 — (a) Rede cristalina hexagonal (na forma de favo de mel) representada por duas
redes triangulares interpenetrantes, uma a partir do dtomo A (vermelho) e outra a partir do
atomo B (azul), cujos vetores primitivos sao d; e da e CZ;‘, 1 =1, 2 e 3, sao os vetores que localizam
os primeiros vizinhos de um atomo da rede. (b) Pontos da rede reciproca correspondente a
rede de Bravais triangular (pontos nos centros dos hexdgonos), bem como os vetores de base
associados by e by. Também é mostrado a zona de Brillouin (regido cinza) e os pontos de alta
simetria da rede reciproca: I' - centro da zona de Brillouin, M - centro de uma das arestas, K
e K’ - nos vértices.

(a

(b)

) <@,

Q

>
RN

x k.,

Fonte: Autor, 2019.

no espaco k, os vetores da rede reciproca sao dados por

- Z X

by =2 =—(1,v3 2.3

1 7r(—»1><—.\2).2 2( ’\/_)7 ( )

h—or 22 by (2.4)
(61 X C_l:2) - Z 2 ’ ’

com by = 47/ aopV/3. A partir dos vetores acima, podemos construir toda a rede reciproca,
considerando um ponto como origem e realizando translagoes na forma K= mlgl + m252,
com m; e my inteiros. A Fig. 2.2(b) mostra a rede reciproca obtida a partir desses vetores
juntamente com a primeira zona de Brillouin (regiao cinza). Essa regiao é definida como
uma célula de Wigner-Seitz no espago reciproco [60].

Na Fig. 2.2(b) também sao mostrados pontos de alta simetria, onde destacamos
os pontos inequivalentes (isto é, nao s@o conectados por um vetor da rede reciproca), que
sao denominados de K e K’. Os demais pontos sao I' e M, localizados no centro e no

ponto intermedidrio de uma dada aresta da zona, respectivamente. Tomando I' = (0, 0),
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2.3 Aproximacao tight-binding para o grafeno 11

os demais pontos estao localizados em

- 4 3 1 R 4 31 - 2
g4 ﬁ’__ ’ i ﬁ,_ o M=_2T (1,0). (2.5)
3a0 \ 27 2 a9 \ 272 v3a

Os pontos localizados pelos vetores K e K' sdo conhecidos como pontos de Dirac

e a descricao dos portadores de carga proximo a eles sao descritos pela equacao de Dirac
com termo de massa nula. Como veremos, as caracteristicas mais interessantes sao obti-
das para baixas energias (nas proximidades de KeK ) na primeira zona de Brillouin e
uma descricao precisa da estrutura eletronica pode ser obtida através de um modelo de
Hamiltoniano de ligagoes fortes (modelo tight-binding) considerando somente a interagao
dos orbitais p,. Os elétrons nesses orbitais sao altamente delocalizados e comportam-se
praticamente como particulas livres (quase-particulas) sendo, portanto, responsaveis pelas

propriedades eletronicas de baixa energia.

2.3 Aproximacao tight-binding para o grafeno

O Hamiltoniano tight-binding para elétrons no grafeno, escrito no formalismo de
segunda quantizagao e considerando que os elétrons podem ‘saltar’ para atomos de pri-

meiro e segundo vizinhos, é dado por (por simplicidade, tomaremos por enquanto i = 1)

1]

H=1t Z (al b, + b}aaivg) T+ (al,a;, +b],b;, + a;aai,a + b}abi,a), (2.6)
(ij),0 ((i))0

onde a;, (a;rja) eb;, (b;[,) sao os operadores de cria¢ao (aniquila¢do) que atuam em um
sitio R; (ﬁj), com spins o =1, ], sobre as subredes A (B). O parametro ¢t é o termo
de hopping dos primeiros vizinhos (7, j), que descreve a energia associada ao salto de
um elétron entre diferentes subredes, e t’ é a energia de hopping associada aos segundos
vizinhos ({{i, 7)), hopping na mesma subrede). Tais parametros podem ser determinados
a partir de ajustes do modelo tight-binding efetivo com resultados obtidos a partir de
célculos de primeiros principios de estrutura eletronica. De acordo com Reich et al. [61],
esses parametros sao t = —2,97 eV et = —0,33 eV e, se for incluido os terceiros vizinhos

mais préximos (t” = —0,073), a aproximagao tight-binding descrevera com bastante pre-
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2.3 Aproximacao tight-binding para o grafeno 12

cisao os resultados de primeiros principios em toda a zona de Brillouin. Sem perdas de
generalidades, consideramos apenas a intera¢ao dos primeiros vizinhos em (2.6) (¢’ ~ 0
quando comparado com t), assim como a degenerescéncia de spin. Portanto, a Eq. (2.6)

tomarda a seguinte forma simplificada:
H=t) (alb;+bla,). (2.7)
(6,3)

Considerando uma rede infinita, podemos tomar uma transformada de Fourier

para os operadores criagao e aniquilagao presentes no Hamiltoniano da Eq. (2.7), ou seja,

1 o
k-7 T —ik-7; T
a; = ‘a, com a, = e ""a, (2.8)
/N Z /N, Z k

b = m;eik"Fjbk/, com bT \/_Z ’Zk/ﬂbL,, (2.9)

onde N, é o numero de células unitdrias. Substituindo as Eqs. (2.8) e (2.9) no Hamilto-

niano (Eq. (2.7)), teremos

t R
Hi= Y [e* e Balby + e He* bl ay). (2.10)

Podemos reescrever a Eq. (2.10) da seguinte forma

ZZ zk:’ 7 lg 12 ”akbk/—l—e ik (75 —7%) *Z(k k rle/ak]u (211)
.9 kK

onde adicionamos o fator e=#* e 7 = 1 nos dois termos do lado direito da Eq. (2.10).

Usando a identidade

]. i e po
o = N > (2.12)

onde ;5 € o delta de Kronecker no espaco reciproco, teremos

He =ty > O gpalby + e OG0 )

(,9) kK

= tZZ ik (75=T7%) akbk—i—e ik (7 =7 bTak] (2.13)
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2.3 Aproximacao tight-binding para o grafeno 13

Se fixarmos a origem do sistema em um determinado sitio j (7; = 0) e variar ¢ para os trés
vizinhos mais préximos, como mostrado na Fig. 2.2, fazendo a mudanca 7; — 9; (i = 1,2

e 3), portanto,
My = tzz K3 q by + bl ay). (2.14)
Os vetores (i-, no espaco real, sao localizados por
5y = g(l, V3), 8= 3(1, V3) e & =—a(l,0). (2.15)
Desenvolvendo a soma X3 ; em (2.14), teremos
Hy = tz alby, + S*(k)blay), (2.16)

com

S(k) = 2exp (ik;a) cos (@c;ﬁ) + exp(—ikza), (2.17)

conhecido como fator de estrutura da rede cristalina, representando a interacao na rede
reciproca entre os atomos de carbono e seus primeiros vizinhos. Os vetores de onda
k = (k;, k,) sdo escolhidos dentro da primeira zona Brillouin. Podemos ainda reescrever

o Hamiltoniano (2.16) da seguinte forma

DI IEATS (2.18)
k

T
onde ¥, = (ak bk> é um pseudo-spinor na denominada representagao de Nambu [62]
e 7. ¢ o Hamiltoniano em primeira quantizacao para um dado k. De forma explicita,

teremos

T b
al 0 tS(k) ag

B (2.19)
bl tS*(k) 0 by

A diagonalizagao da matriz 7%, fornece uma expressao para a estrutura de banda do
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grafeno, dada por

EL(k) = £t|S(k)| = £t\/3 + f(k), (2.20)

onde
f(k) = 2 cos(V/3k,a) + 4 cos (?ky&) cos (gkxa) : (2.21)

Os sinais £ estao relacionados as bandas de energia. A banda de valéncia (BV), que
corresponde a energias negativas, abrange os estados ocupados por elétrons (bandas 7).
Por outro lado, a banda de condugao (BC), ou banda 7*, com valores positivos da energia,
sdo estados de energia desocupados. A Fig. 2.3(a) apresenta a estrutura de banda do
grafeno dado pela Eq. (2.20) e, como destacado na Fig. 2.3(b), existem seis pontos de
gap nulo, onde BC cruza a BV, conhecidos como pontos de Dirac. Portanto, o nivel de

Fermi (ou ponto de neutralidade de carga) estd situada exatamente nesses pontos.

Figura 2.3 — (a) Estrutura de bandas do grafeno indicando a banda de conducao (BC) para
E(k) > 0 e a banda de valéncia (BV) para E(k) < 0, obtidas a partir da aproximacao tight-
biding. (b) Ampliagao para regides de baixas energias, onde estao localizados os pontos (K e
K') e os cones de Dirac.

R F—

Fonte: Adaptada da Ref. [63].

O aspecto mais importante no espectro de energia do grafeno, e que vem atraindo
bastante atencao, é sua relagao linear entre a energia e 0 momento nas proximidades dos
pontos de Dirac, onde as bandas de valéncia e condugao se tocam, conferindo, dessa forma,

gap de energia nulo - podemos observar que as duas bandas se tocam nos cantos das zona
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2.4 Limite de baixas energias: férmions de Dirac e modelo continuo no grafeno 15

de Brillouin (cones de Dirac), onde existe uma densidade de estados nula (Fig. 2.3(b)).
O grafeno é, portanto, um semicondutor de gap nulo com uma dispersao de energia
linear (e nao quadrética, como é o caso dos semicondutores convencionais) para longos
comprimentos de onda tanto para elétrons na banda de condugao como para buracos na
banda de valéncia. Dois dos seis pontos sao independentes, enquanto que os demais sao
equivalentes por simetria. A existéncia desses dois pontos de Dirac (ou vales) K e K’ dao

origem a uma degenerescéncia de vale (g, = 2) para o grafeno.

2.4 Limite de baixas energias: férmions de Dirac e
modelo continuo no grafeno

Como foi colocado na segao anterior, uma das caracteristicas mais interessantes
relativas ao grafeno diz respeito a fisica nas proximidades dos pontos K e K’ (ou vales),
quando tomamos o limite para baixas energias e verificamos que a dependéncia da ener-
gia com o vetor de onda é uma relagao linear, semelhante a relacao para as particulas
relativisticas [15,64]. Portanto, os portadores de carga no grafeno podem ser descritos
por uma equagao que ¢ formalmente equivante a uma equacao de Dirac sem massa, dessa
forma, os elétrons e buracos sao normalmente chamados de férmions de Dirac.

Quando essa aproximagao € feita, é perdido informagcoes microscépicas do sistema,
ou seja, podemos dizer que passamos de um modelo discreto para um modelo continuo.
Para verificarmos isso matematicamente, vamos expandir em série de Taylor a funcao
S(k) em torno dos pontos de Dirac, isto ¢, tomando k = K + ¢, com || < | K| [1], onde

escolhemos o ponto K = ko = 3\2/%a(\/§’ —1), dado na Eq. (2.5). Portanto,

(@)~ 5(Fa) + (e — kua) o1

-

T (hy — k) 228

k=K

onde ¢ = k— EO. O valores de S (EO) correspondem aos pontos de cruzamento das bandas,
ou seja, S(ky = K) = S(ky = K') = 0. Usando a Eq. (2.17) e, considerando apenas os
termos de primeira ordem, encontramos a seguinte expressao

S(q) ~ §a [(—\/75 + @%) Gy — 1 (—\/73 + 2%) qy] = gaa(qx —iqy), (2.23)
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2.4 Limite de baixas energias: férmions de Dirac e modelo continuo no grafeno 16
onde podemos escrever o = €">7/6.
O Hamiltoniano dado por (2.19), toma a seguinte forma:
. T
a 0 tS(q a
Hom > | ¢ @ ! (2.24)
7 bf] tS*(q) O b,
E nas proximidades do vale K considerado, teremos
0 a\qzy — Zq
Hi(q) = hop ' ( 2 : (2.25)
a*(q, +1iqy) 0
onde
3alt|
= 2.26
YT o (2.26)

¢ a velocidade de Fermi do elétron nos pontos de Dirac. Tomando os valores a = 1,42

A, || =2,97 eV e = 6,58 x 1076 eVs, obtemos vp ~ 1 x 10° m/s, ou seja, 300 vezes

menor que a velocidade da luz. Esse valor é consistente com resultados experimentais

(vp ~ 1,1 x 10%° m/s) [18,19].

O fator de fase a em (2.25) pode ser suprimido por uma transformagao unitaria

sem qualquer prejuizo ao sistema fisico, uma vez que a norma quadratica é igual a 1.

Finalmente, escrevemos o Hamiltoniano como segue

Gz — Zq
Hic(q) = hop , !
Gz + 1qy 0

(2.27)

Usando o mesmo raciocinio para o vale K' = ky = %(\/5, 1), encontramos

0 gz +iq
Hy(q) = hop ‘ !
Qe — ZQy O

(2.28)

E importante observar que Hx = HL,, em que T representa a matriz transposta. Repre-
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2.4 Limite de baixas energias: férmions de Dirac e modelo continuo no grafeno 17

sentando de forma compacta o Hamiltoniano para os dois pontos de Dirac [54]:

Gz F 1qy

Hicx(q) = hop (2.29)

¢z £ 1qy 0

2.4.1 Autoestados do Hamiltoniano de Dirac para o grafeno

A diagonalizacdo do Hamiltoniano dado por (2.29) resulta na seguinte relagao de

dispersao
Ey(q) = Lhvrlq, (2.30)

onde |q] = |¢. +iq,|. Diferentemente de um gds de elétrons usual em 2D (E = h?¢*/2m),
a energia possui dependéncia linear com o momento.
Vale destacar que a relagao de dispersao de particulas relativisticas é encontrada

a partir da equacao de Dirac, sendo dada por
Ey = +£+/@R2p® + m2c. (2.31)

Se tomarmos m = 0, teremos uma relacao linear entre E e p, andlogo a Eq. (2.30), com
velocidade de Fermi (vp & 1 x 10° m/s) assumindo o papel da velocidade da luz c¢. Aqui
podemos perceber o motivo de se referir aos portadores de carga no grafeno como férmions
de Dirac sem massa e a razao dos pontos K e K’ serem normalmente referidos como cones
de Dirac. Essa analogia, juntamente com a natureza quiral dos estados eletronicos, reve-
lam importantes propriedades no processo de transporte do grafeno fazendo o mesmo ser
um sistema acessivel para estudos de fisica relativistica em fisica da matéria condensada
[17].

Nessa aproximacao, o Hamiltoniano dado pela Eq. (2.24), pode ser colocado na

seguinte forma:
Hic() =hop Y U g e Hp(q) =hop Y Wio" qv (2.32)
q q

para os vales K e K, respectivamente. Onde usamos ¥ (q) = (aq, b,)", ¥'(q) = (a;, b)".
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2.4 Limite de baixas energias: férmions de Dirac e modelo continuo no grafeno 18

O operador ¢ ¢ escrito em termos das matrizes de Pauli usuais ¢ = (0, 0y, 0), com
Oy = , oy = : e o, = . (2.33)

E importante ressaltar que ¢ nao representa o spin real do elétron, e sim a representagao
do grau de liberdade associado aos dois atomos de carbono contidos na célula unitaria do
grafeno. Por essa razao, 6 é denominado pseudo-spin.

Para que o Hamiltoniano no espaco dos momentos seja levado ao espago das co-
ordenadas, uma nova transformada de Fourier devera ser usada. Como tomamos o limite
7K K e K é inversamente proporcional a a (distancia entre dois atomos adjacentes na
rede), sendo o mesmo muito pequeno, o vetor da posi¢ao pode ser visto como uma varidvel
continua. Portanto, as somas em 7 serao substituidas por integral, caracterizando, desta

forma, o limite continuo. Temos, para o vale K, a seguinte expressao
S : b 0 0 o,
Hy (7) = —ihvp | UI(T) O'Ia— + O'ya— U(r)d*T, (2.34)
x Y

onde fizemos as seguintes substituicoes

z Y

Analogamente para o vale K’, onde consideramos ¢* = (o,, —0,). Portanto, podemos
ver que o Hamiltoniano efetivo dado por (2.34) é andlogo ao Hamiltoniano de Dirac
sem massa. Na linguagem de primeira quantizacao, a fun¢ao de onda ¥ (7) dos elétrons

proximo a esses vales, satifaz a equagao de Dirac em 2D

—ihvp axg + ayﬁ U(z,y) = EV(x,y), (2.36)
O Oy

onde U(z,y) = (¢4,1p)" é chamado de pseudo-spinor, com 14 e ¥ sendo componentes
spinoriais associadas com a amplitude de probabilidade de encontrar o elétron na sub-rede
A e B, respectivamente.

Sabendo que p'= A, podemos escrever (2.36) (vale K) de forma mais compacta:

(vpo - PV (z,y) = EV(z,y). (2.37)
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2.4 Limite de baixas energias: férmions de Dirac e modelo continuo no grafeno 19

De forma similar para o vale K’ teremos

As autofuncoes correspondentes, no espaco dos momentos, para os dois pontos de Dirac
sao dadas por
1 1 1 1

UE=— e UL =-— 2.39

V2 \ e V2 e (2:39)

onde os sinais + correspondem as bandas de condugao (valéncia) com autoenergias F =
+hvpq, sendo ¢ = arctan(q,/q,) uma constante de fase.

Uma descricao completa do Hamiltoniano para baixas energias, levando em consi-

deragao ambas as sub-redes (A e B) e os dois vales nao equivalentes (K e K') leva uma

matriz 4 x 4

0 Qo — iy 0 0 Yra VKA
T 0 0 0
hos Qo + gy VKB g (0)92 | (2.40)
0 0 0 @ +ig | | Yra YA
0 0 Qw — 1y 0 VrB YK

ou ainda, de forma mais simplificada:

’UFa' ﬁ 0 HK 0
] Y(my) = .| Yz y) = EV(z,y). (2.41)
0 VpO* - P 0 Hpg

onde a funcao de onda é representada por uma matrix coluna dada por V(z,y) =
(Vi a, ViB, Va4, Yip)? ou, de forma mais condensada, ¥(z,y) = (Vg,Vx), sendo
Vi a/(VKra/8) & componente da funcao de onda do elétron correspondente ao vale K (K')
e sub-rede A/B.

Em certas ocasides é mais conveniente definir a fun¢ao de onda como ¥(z,y) =

(Y, ViB, VB, — VK a)T [65], onde o Hamiltoniano em (2.41) pode ser escrito da se-
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guinte forma

Hg O .
" =H =vpmo ® (0 - ), (2.42)
0 Hg

sendo 7; e 0; as matrizes de Pauli (com matrizes unitarias 7y e 0¢) no espago dos vales e
das sub-redes, respectivamente. Substituindo p’ pelo correspondente operador p = —ihAV
(com V = (0, 0y)), obtemos uma forma equivalente ao Hamiltoniano Dirac-Weyl em duas
dimensoes com massa de repouso nula.

Esse mapeamento da estrutura eletronica do grafeno no limite de baixas energias
(longos comprimentos de onda) na equacao de Dirac sem massa foi discutido inicialmente
por Semenoff (1984) [64]. E um fato histérico curioso que, embora a descoberta experi-
mental do grafeno tenham ocorrido em 2004 [13], algumas das principais ideias tedricas
remotam desde a proposta de Wallace, em 1947 [15], além de outros importantes no-
mes e sao hoje tao validas para o grafeno real quanto para o modelo tedrico quando foi

introduzido.

2.4.2 Pseudo-spin e helicidade

Até aqui vimos que o espectro linear de energia apresentado pelo grafeno é uma
caracteristica altamente peculiar e faz com que os portadores de carga no mesmo tenham
comportamento diferente dos metais e semicondutores convencionais, onde o espectro
de energia pode ser aproximado por uma relagao de dispercao parabolico. Porém, isso
nao é a unica caracteristica essencial que sustenta a descricao do transporte quantico no
grafeno pela equacao de Dirac. Dessa forma, uma outra propriedade que entra em cena é
a natureza quiral (helical) das quasiparticulas no grafeno.

Para discutir isso com mais propriedade, escrevemos a Eq. (2.37) como

-p¥(zr,y) = £|p|¥(x,y), pois E(p)= Lvr|pl| (2.43)
Com isso, definimos um operador helicidade h como

h=-—=, (2.44)
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que tem somente dois autovalores (£1) e é essencialmente a proje¢ao do operador pseudo-
spin da sub-rede ¢ na diregao do momento p. Logo, em um dado autoestado de energia
E, o pseudo-spin ¢ pode ser paralelo ou antiparalelo ao momento p. Além disso, no vale
K, elétrons (buracos) tem helicidade positiva (negativa) e, por outro lado, no vale K’

teremos o oposto, ou seja,
iL\IIK<x> y) = :l:\IjK<x7 y) € iL\DK’('xa y) = q:\IjK/(xa y) (245)

O operador h comuta com o Hamiltoniano e é, portanto, uma quantidade con-
servada. Dessa forma, tanto o Hamiltoniano como o operador helicidade podem ser di-
agonalizados na mesma base de autovetores. A partir de (2.45), podemos afirmar que a
quiralidade é invertida quando passamos de K para K’, ou seja, & tem seus dois autova-

lores na direcao do momento ou contrario, como pode ser visto na Fig. 2.4.

Figura 2.4 — Representacao dos cones de Dirac em dois pontos inequivalentes K e K’ da pri-
meira zonda de Brillouin. Em cada cone estd indicado as dire¢oes do momento p’ (medido a patir
do ponto de Dirac) e a projegao do pseudo-spin h na direcao do momento, tanto para elétrons
(localizados na banda de conducao) como para buracos (localizados na banda de valencia).

Fonte: Adaptada da Ref. [59].

Em torno do vale K, o pseudo-spin de autoestados na banda de condugao (valéncia)
é paralelo (antiparalelo) ao momento p (setas vermelha e preta indicam o sentido da
projecao do pseudo-spin e do momento, respectivamente). Uma inversao ocorre para as
propriedades em torno de K’ (Fig. 2.4) [59]. Essa peculiaridade nas proximidades dos
pontos de Dirac influenciam propriedades intrigantes do grafeno como, por exemplo, o

tunelamento de Klein, que sera discutido com maior profundidade no préximo capitulo.
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2.5 Fabricacao do grafeno e observacao dos cones de
Dirac

Os trabalhos pioneiros de Novoselov et al. [13] impulsionaram novos métodos
de sinteses de grafeno e o aprimoramento de técnicas ja existentes. Cada uma delas
pode gerar grafeno com caracteriticas muito diferentes, podendo influenciar fortemente
suas propriedades. Os métodos de preparacao do grafeno podem ser agrupados em duas

abordagens: top-down e bottom-up, como pode ser visto na Fig. 2.5 [66].

Figura 2.5 — Esquema geral das duas principais abordagens de producao de grafeno com
diversas técnicas.

CVD em catalizadores
de metal

Fonte: Adaptada da Ref. [66].

O método top-down geralmente inclui processos de esfoliagdo mecanica, quimica
ou eletroquimica, todas essas baseadas no principio da quebra de forcas do tipo van

der Waals entre as camadas do grafite (ver Fig. 2.5(a) - (d)). Uma categorial especial

Instituto de Fisica - UFAL



2.5 Fabricacao do grafeno e observagao dos cones de Dirac 23

dentro da metodologia top-down esta relacionada a fabricacao de nanofitas de grafeno a
partir de nanotubos de carbono (Fig. 2.5(e)). Por outro lado, o método bottom-up da
origem a simples ou poucas camadas de grafeno a partir de precussores moleculares por
meio de processos quimicos (e.g., sintese organica), catalitico (e.g., CVD), térmicos (e.g.,
crescimento epitaxial em SiC), Fig. 2.5(f) - (h), respectivamente.

No caso particular da esfoliagdo mecanica, usa-se uma fita adesiva para remover
camadas de grafeno a partir do grafite pirolitico altamente orientado (highly oriented
pyrolytic graphite - HOPG) e é o método mais popular para producao de grafeno, também
conhecido como técnica scotch-tap. As amostras obtidas por essa técnica sao depositadas
em um substrato de diéxido de silicio (SiO9) para serem adequadamente caracterizadas. A
Fig. 2.6(a) apresenta a preparacao de poucas camada de grafeno usando a técnica scotch-
tap. Na Fig. 2.6(b) temos uma fotografia (com luz branca normal) de multicamadas
de grafeno na escala de algumas dezenas de micrometros e na Fig. 2.6(c) é mostrada
uma imagem de microscopia de forga atomica (AFM), identificando uma monocamada de

grafeno (regido central).

Figura 2.6 — (a) Fragmentos de grafite em uma fita adesiva usando o método scotch-tap e
deposicao de amostras em substrato de SiOs. (b) Imagem 6ptica de algumas camadas de grafeno
obtidas por exfoliagdo micromecénica a partir do grafite com espessura de ~ 3 nm. (c¢) Imagem
de AFM de uma monocamada de grafeno, onde a regiao marrom escuro representa a superficie
de SiOy e as demais tonalidades indicam as diferentes alturas em relagao a esse substrato. A
regiao central (marrom-vermelho) tem altura de 0,8 nm.

20 um

Fonte: Adaptada das Refs. [13,67].

No que se refere a observacao dos cones de Dirac, experimentos usando espectrosco-
pia de fotoemissao resolvida por angulo - ARPES (do inglés angle-resolved photoemission
spectroscopy) tem sido empregado extensivamente para examinar a rela¢do de dispersao
conica proximo aos pontos K da zona de Brillouin para o grafeno [68-70]. A Fig 2.7(a)
mostra o resultado experimental da energia em funcao do momento ao longo das princi-

pais dire¢oes para uma monocamada de grafeno e um comparativo com modelo teérico
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(linha solida) dado pela Eq. (2.20) [68]. Incluindo uma polariza¢do em medidas ARPES,
é possivel acessar informagoes sobre fases quanticas que é uma caracteristica importante
para o entendimento de propriedades fundamentais tais como fase de Berry. A Fig 2.7(b)
mostra a intensidade espectral dependente do momento e da polarizacao, revelando a fase
da fungao de onda na banda, no qual estd claro que uma rotagao /2 na polarizagao da

luz resulta em uma rotagado 7 no mapa de intensidade de fotoemissao [70].

Figura 2.7 — (a) Estrutura de banda mostrando a relacao de dispersao por medidas ARPES
e comparagao com resultados tedricos. Ep é o valor de energia onde as bandas se cruzam e
Er ¢é a energia de Fermi. (b) Medidas experimentais de intensidade de fotoemissao no nivel de
Fermi para duas direcGes de vetores de onda em uma monocamada de grafeno em diferentes
polarizagoes. Er é configurado 0,4 eV acima da energia do ponto de Dirac.

Monocamada de grafeno
(b) Ep+0.4 eV.
-

polarizagdo X polarizagdo Y

Energia (eV)

Fonte: Adaptada das Refs. [68,70].

2.6 Nanofitas de grafeno

O grafeno exibe excelentes propriedades eletronicas devido a sua peculiar estru-
tura cristalina. Nas secoes anteriores, mostramos que a banda de conducao e a banda de
valéncia de uma folha de grafeno se cruzam nos cantos da zona de Brillouin, levando esse
material a ser classificado como um semicondutor de gap nulo de energia. Entretanto,
apesar de suas extraordinarias propriedades eletronicas, existem certa dificuldades quanto
ao uso de grandes amostras de grafeno em aplicagoes praticas, por exemplo, em dispo-
sitivos eletronicos onde é necessario um estado off, em que nao existe fluxo de corrente
elétrica. Em tais situagoes, é necessario a abertura de um gap de energia. Portanto, criar
e manipular um gap de energia no grafeno se tornou um grande interesse cientifico. Mui-
tos esforcos tem sido feitos com o intuito de abrir tal faixa de energia proibida no grafeno
sem afetar significantemente sua mobilidade. Dentre os varios métodos, destacamos a fa-

bricacao de nanofitas de grafeno (GNRs - do inglés Graphene Nanoribbons), que sao tiras
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quase unidimensionais com uma largura finita (< 10 nm) e apresentam, dentro de uma
determinada classe de bordas, abertura de gap nos pontos de Dirac devido aos efeitos de
confinamento quantico. Predigoes tedricas mostram que valor do gap de energia A devido
a esse confinamento varia em fungao da largura da fita W [16,38,71]. Tal relacao pode ser
estimada em A(W) ~ 1 eV-nm/W, ou seja, um gap de ~ 100 meV é esperado para uma
fita de 10 nm. Da mesma forma, se desejarmos um gap comparavel ao do silicio (A ~ 1
eV), deveremos ter nanofitas com largura da ordem de W ~ 1 nm [72].

Devido a alta simetria, as nanofitas de grafeno mais estudadas sao do tipo armchair
e zigzag. Bordas armchair sao aquelas em que a orientacao segue os lados dos hexdgonos
de uma rede hexagonal, como esta destacado pela linha vermelha na Fig. 2.8(a) e dao
origem a nanofitas de grafeno do tipo armchair (Fig. 2.8(b)). Bordas zigzag s@o orientadas
em 30° (ou equivalentemente em 90°) em relagao a orientacao armchair e segue os lados
triangulares dos hexdgonos, como estéd representado pela linha azul na Fig. 2.8(a) e dao
origem a nanofitas zigzag (Fig. 2.8(c)). Todas as outras diregdes sdo conhecidas como

direcoes quirais.

Figura 2.8 — (a) Diregoes armchair e zigzag a partir de uma rede hexagonal do grafeno.
Nanofitas com bordas armchair e zigzag sdo mostradas nos esquemas (b) e (c), respectivamente.

(a) Grafeno

(b) Nanofita armchair | (C) Nanofita Zigzag

TR

W,

/i

|<
1

Fonte: Autor, 2019.

Calculos tedricos [71,73] tém mostrado que as propriedades eletronicas de nanofitas
de grafeno com esses tipos de bordas sao bastante diferentes e apresentam certas peculia-

ridades. Nanofitas armchair apresentam uma alternancia, com caracteristicas metélicas e
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semicondutoras, dependendo da largura. Por outro lado, nanofitas com bordas zigzag sao
sempre metalicas. Maiores detalhes sobre essas caracteristicas eletronicas serao discutidas

nas segoes seguintes.

2.6.1 Processos de fabricagao de nanofitas de grafeno

Assim como no caso de fabricagao de folhas de grafeno apresentadas anteriormente,
processos de obtencao de nanofitas podem ser classificados pelas abordagens top-down e
bottom-up. Dentro dessas abordagens, temos, por exemplo, a obtencao de nanofitas por
desdobramento de nanotubos de carbono ao longo da direcao longitudinal do tubo por
sonificagao em solvente organico [74], como pode ser visto na Fig. 2.9(a); aquecimento por
efeito Joule e irradiagdo com feixes de elétrons [75], Fig. 2.9(b); e técnicas de litografia

[76], mostrado na Fig. 2.9(c).

Figura 2.9 — Obtengao de nanofitas de grafeno por diferentes técnicas. (a) Processo de abertura
de nanotubo para fabricagdao de nanofita, mostrando imagens de AFM de nanotubo parcialmente
aberto e totalmente aberto. (b) Imagem de alta resolucao de uma amostra obtida por irradiagao
de feixes de elétrons com formagao de bordas do tipo zigzag e armchair bem definidas. (c)
Imagens AFM (acima) e SEM (abaixo) de dispositivos feitos por técnica de litografia.

(a) (b) (c)

metal electrodes

Gas-phase

oxidation " J Sonication
— —

10nm

r Nanoribbon
~

I

Nanoribbon

Nanotube

200nm
—

Fonte: Adaptadas das Refs. [74-76].

Portanto, existe um grande esforco na literatura para a producao de nanofitas de
grafeno com o intuito de criar um gap de energia na relacao de dispersao de folhas de
grafeno a partir do confinamento quantico. Todas esses métodos de obtencao de nanofitas
abrem a possibilidade de miniaturizagao de dispositivos eletronicos com base em grafeno,

sendo possivel a fabricacao de nanofitas com tamanhos < 10 nm.
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2.6.2 Propriedades eletronicas das Nanofitas

Seguindo uma conveng¢ao muito comum na literatura, iremos definir larguras W, e
W, em termos de N, o nimero de linhas de dimeros para para nanofitas do tipo armchair
(N-aGNR) e linhas em zigue-zague para nanofitas zigzag (N-zGNR), respectivamente,
como foi mostrado na Fig. 2.8. Podemos observar que nas bordas de ambas nanofi-
tas existem atomos com ligagoes ausentes. Para propodsitos de simulacoes computacio-
nais, normalmente é assumido que esses atomos estao ligados com hidrogénio, que faz
uma ligagao simples com o carbono e, portanto, nao compromete os estados eletronicos
proximos ao nivel de Fermi. Na pratica, existe uma grande dificuldade na obtencao de
bordas ideais como as descritas aqui, pois as nanofitas possuem um alto grau de rugosi-
dade. No entanto, o aprimoramento nas diversas técnicas de fabricacao de nanofitas tem
mostrado resultados cada vez mais promissores na obtencao de nanofitas sem defeitos.

No que diz respeito as propriedades eletronicas, as nanofitas de grafeno tém mos-
trado uma série de peculiaridades devido ao confinamento quantico dos portadores de
cargas. Para o caso de nanofitas armchair, a largura W, determina se o sistema ¢ metalico
ou semicondutor. A Fig. 2.10 mostra a estrutura de bandas e sua correspondente densi-
dade de estados (DOS) para nanofitas do tipo N-aGNRs. Como pode ser visto na Fig.
2.10(a), o sistema apresenta caracteristicas semicondutora, com um dado gap de energia
A para N = 4. Por outro lado, quando N = 3p — 1, onde p é um nimero inteiro, teremos
N-aGNRs metdlicas, ou seja, A = 0 como podemos ver no caso particular N = 5 (Fig.
2.10(b)). Quando N se torna muito grande, A — 0. A Fig. 2.10(c) mostra este caso para

um valor de N = 30 que corresponde a W, = 14,5ay ~ 35,66 nm.

Figura 2.10 — Estrutura de bandas E(k) e densidade de estados D(F) para nanofitas armchair
com larguras (a) N =4, (b) N =5e (¢c) N = 30.

@ N=4 (b N=5

11111 =
—

e
k D(E) k D(E) k D(E)

Fonte: Adaptada da Ref. [77].
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Para nanofitas do tipo zigzag, considerando os mesmos valores de N para o caso
armchair, teremos a estrutura de bandas e DOS mostrados na Fig. 2.11. Podemos notar
uma caracteristica marcante, onde o maximo da banda de valéncia e o minimo da banda
de conducao sempre serao degenerados em k£ = w. Essa degenerescéncia nao é originada
a partir da estrutura de bandas do grafeno, pois surge uma banda parcialmente plana
na regiao de 27/3 < |k| < 7. Esse comportamente pode ser entendido como estados
localizados préoximos as bordas zigzag quando sao analizados a densidade de distribuicao
de cargas [71,78,79].

Figura 2.11 — Estrutura de bandas E(k) e densidade de estados D(FE) para nanofitas zigzag
com larguras (a) N =4, (b) N =5e (c) N = 30.

(a) N=4 (b) N=5 © _ N=30

k D(E) D(E)

D(E)

Fonte: Adaptada da Ref. [77].

As propriedades eletronicas das nanofitas de grafeno também podem ser obtidas
impondo condigoes de contorno apropriadas as fungoes de onda. Considerando condigoes
de contorno periédicas (semelhante ao que é feito em nanotubos de carbono), teremos
um vetor de onda na direcao perpendicular da fita quantizado, quebrando o espectro de
energia do grafeno em sub-bandas para ambas nanofitas. Essas sub-bandas sao resulta-
dos de “cortes” da relagao de dispersao do grafeno na primeira zona de Brillouin. Se
representarmos diregoes de confinamento eletronico no espaco real (Fig. 2.12(a)), sendo
a e z para nanofitas armchair e zigzag, respectivamente, e tomarmos uma dada célula
unitaria retangular neste espago com vetores @ e 2, surge uma regiao retangular (regiao

% poc ]

cinza na Fig. 2.12(b)) dentro da zona de Brillouin do grafeno com vetores @* e Z* no

espaco reciproco. Essa regiao pode ser vista como um dobramento da zona de Brillouin

zZ* “zona dobrada”.

do grafeno nas direcoes a* e z* e é denominada de

Podemos ver que para esta zona de Brillouin, o ponto K, para nanofitas zigzag,

dobra +27/3ag ao londo do eixo vertical. Por outro lado, para nanofitas armchair, este
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Figura 2.12 — (a) Rede hexagonal do grafeno com duas dire¢oes de confinamento eletrénico
(d@ e Z) para nanofitas armchair e zigzag, respectivamente. (b) A primeira zona de Bril-
louin do grafeno é reduzida para uma regiao retangular (“zona dobrada”), definido pelas
diregoes a* e z*.

(a)
e
N

v A

Y

by
|

Fonte: Adaptada da Ref. [80].

mesmo ponto dobra diretamente sobre o ponto I'. Como consequéncia, as energias dos
estados m do espectro de energia do grafeno podem ser projetadas ao longo das diregoes

a* e zZ*, predizendo, portanto, a estrutura de banda dos estado m de ambas as nanofitas,

N-aGNRs e N-zGNRs [80].

Projetando a relacao de dispersao do grafeno em cada dire¢ao, como esta mostrado
na Fig. 2.13, ou seja, armchair na dire¢do k, (vermelho) e zigzag na direcao k, (azul),
temos que o n-ésimo modo propagante na dire¢ao (k,, E') - 1D - pode ser escrito como
uma combinacao linear dos modos (k,, ky, ) em 2D. Isso nao ocorre para N-zGNR [81].

Alguns pontos importantes devem ser destacados a partir da Fig. 2.13. Primeiro:
a projecao sempre mistura estados dos cones de Dirac. Em N-aGNR (N-zGNR) esses
pontos sao inequivalentes (equivalentes). Segundo: os modos para N-aGNRs podem ser
diretamente conectados as linhas de dispersao em 2D com um valor constante para k,; as
reflexoes no limite da zona de Brillouin sao devidas a uma reducao da zona por um fator
2 [81].

O principal resultado obtido da aproximacao de “zona dobrada” é que a apro-
ximacao linear do grafeno em torno dos pontos de Dirac K e K’ é preservado e estao
localizados em k = 0 para aGNRs e k = +27/3 para zGNRs. De forma geral, como feito

para o grafeno na se¢ao anterior, o modelo tight-binding para primeiros vizinhos descreve
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Figura 2.13 — No centro, é mostrada a relacao de dispersao do grafeno na primeira zona
de Brillouin (em cinza). Na esquerda (direita), temos a projegao na direcao k, (k,) da
relacdo de dispersao do grafeno, em vermelho (azul), e a relacdo de dispersao para N-

aGNR (N-zGNR) com N = 23.

Fonte: Adaptada da Ref. [81].

propriedades para baixas energias com um grau de aproximacao suficientemente alto para
muitas aplicacoes e é usualmente empregado para estudo de propriedades de transporte
em nanofitas de grafeno [71,77,82,83].

Neste trabalho, analisaremos propriedades de transporte préoximos ao nivel de
Fermi, portanto, descreveremos nas proximas se¢oes propriedades eletronicas das nanofitas
de grafeno via equacao de Dirac, estabelecendo condigoes de contorno apropriadas que
corresponderao aos diferentes tipo de bordas das nanofitas. Iremos desenvolver expressoes
analiticas com o intuito de determinar o espectro de energias para nanofitas do tipo
armchair e zigzag e comparar tal aproximacao com aquelas obtidas via modelo tight-

binding.

2.6.3 Estrutura de banda para nanofitas armchair via equagao

de Dirac

Nessa se¢ao, discutiremos o espectro de energia, por meio da equagao de Dirac,
de nanofitas do tipo aGNR seguindo o procedimento de Brey & Fertig [16]. Vamos
inicialmente tratar a nanofita com bordas do tipo armchair considerando a geometria

mostrada na Fig. 2.14. Cada borda tem terminagoes de dtomos das sub-redes A e B.
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A largura da nanofita com bordas armchair pode ser definida em termos do ntimero de
dimeros N,, ou seja,

W, = (N, — 1)%, (2.46)

onde definimos uma largura W, = W, + ag para representar regioes em que a funcao de
onda devera ser nula quando usarmos as condigoes de contorno. Para o sistema conside-

rado, o comprimento da nanofita se estende infinitamente na direcao x.

Figura 2.14 — Nanofita de grafeno com bordas do tipo armchair.
=We ao/2

a0 020 0a0a0d

Y ~
dhregesesecesesedit
T Q Q Q Q Q Q Q
(0200000083
y=0 - ap/2

Fonte: Autor, 2019.

Como estamos interessados em estados de baixa energia, proximos aos pontos de
Dirac K e K’, é apropriado o uso da equacao de Dirac. Nessa aproximacao as funcoes de
onda, expressas em termos de fungoes envelope [4(z,y), ¥p(x,y)] e [Vy(z,y), Vi (z,y)]
multiplicam os estados nos vales K e K’, respectivamente. Tal abordagem ¢é conhecida
CcOMO aproximacao k- p e tem sido particulamente til no estudo de propriedades de
transporte eletronico [55].

A partir da Eq. (2.5), temos

~ 2 27 - 2m 2
BE= (T L) (K,.K,) e K= -2 )= (K. K), (247
(3a 3\/§a) ( v) <3a 3\/§a) ( ) (2.47)

onde tomamos a origem I' = (0,0) no epago do momentos e lembrando que ag = V3a. O

Hamiltoniano de Dirac que engloba os dois pontos de Dirac no espaco dos momentos é
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escrito da seguinte forma

0 Do — 1Dy 0 0
e 1 0 0 0
H=up |2 : (2.48)
0 0 0 Do + 1Dy
0 0 D — 1Dy 0

Tomando a fungao de onda U = (¢4, %9, 0, V)T, esta deve satisfazer a equacio de
Schrodinger HV = EW. As componentes de W sao spinores que surgem devido as sub-

redes A e B. As funcdes de onda, no espaco real, para essas sub-redes sao dadas por

WA (F) = BT (7) + 57 (), (2.49)

Up() = e T (F) + Y. (2.50)

Como estamos assumindo que as bordas da nanofita armchair sao paralelas a direcao =z,
temos uma simetria translacional nessa direcao e, portanto, podemos usar o ansatz de

Block para funcao de onda v, dado por

U, y) = du(y)e™* e Yl (z,y) = ¢, (y)e™* (2.51)

para os vales K e K’ respectivamente, onde u = A(B) esta relacionado as sub-redes.

Portanto, a equacao de Dirac toma a seguinte forma

0 k.—9, 0 0 ¢a(y) ¢a(y)
ky + O 0 0 0
0 0 0 ke+0y| | duly) @a(y)
0 0 k,—9, O Pp(y) ?5(y)
onde fizemos p, = hk, e p, = hk, = —ih0, (usaremos a partir de agora a notacao k()

para o momento em torno dos pontos de Dirac ao invés de ¢(,)). Também usamos a

forma reduzida para a energia ¢ = E/hvp. Essa relagdo matricial dé origem as seguintes
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equagoes acopladas para cada vale

g LB Besm =coay) ek = i)

(ky +0y)0a(y) = €dp(y) (kz — 0y) P4 (y) = €dp(y).

Resolvendo o sistema para o vale K (lado esquerdo de (2.53)), atuando o operador (k,+0,)

na primeira expressao, temos

(k3 — 0))¢5(y) = (ks + 0,)04(y) (2.54)

usando a expressao inferior do sistema em K, chegamos a seguinte equacao diferencial

(k2 — 02)65(y) = €5(y). (2.55)

Uma expressdao andloga é encontrada para o vale K’ portanto, as solugoes para essas

equagoes sao dadas por

op(y) = Ae™¥ 4 Be vy, (2.56)

Pply) = Ce™¥ 4 De ™, (2.57)

onde k, = /€2 — k2. Uma vez conhecida as func¢oes de onda para a sub-rede B, podemos

encontrar facilmente as funcoes de onda na sub-rede A com

paly) = F2= 0y ) (2.58)

siy) = FZ0 g (2.59)

€

A descricao matematica para confinamento requer a imposicao de condicoes de
contorno apropriadas para as fungoes de onda dos férmions de Dirac. A partir da Fig.
2.14, as condigoes de contorno nas bordas da nanofita armchair localizadas em y = 0 e

y = W, sao dadas por:
Ualy =0)=Vp(y =0) = Vy(y =W,) = Uy =W,) =0. (2.60)

Substituindo as fungdes ¢, e ¢, em (2.51) e posterior em (2.49) e (2.50), juntamente com
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as condigoes de contorno (2.60), teremos

CHGAO) + eI 0) =0 e () 4 ey () =0

e pp(0) + eF=7¢L(0) = 0 e ey Wa gy p (W, ) + etKemefyWagt (W,) = 0

que sao satisfeitas, para qualquer valor de x, se

$4(0) + ¢4,(0) =0 . eHaWaih (W) + efsWagy, (W,) = 0 | 2,62

¢5(0) + ¢5(0) =0 ¢ Hoagp (W) + eMWedfy(W,) = 0

Usando as solugoes para ¢p e ¢z, dadas em (2.56) e (2.57), respectivamente, teremos

A+B+C+D=0 (2.63)
oKy Wa [Aezkywa i Be—z‘kywa] 1 e Wa [Cez‘kywa + De—ikyWa] —0 (2.64)
ou ainda
A+ B=—(C+D) (2.65)
eiAKWa [AeikyWa + Be—ikyWa] — _[CeikyWa + De—z’kyWa] (266)

onde definimos AK = K, — K| = 47 /3ao, a distancia entre dois vales K e K’ vizinhos.
Uma forma de satisfazer essas condigoes de contorno é tomar as seguinte relagao para os

coeficientes: B=C =0¢e¢ A= —D. Isso leva a

6iAKWa62ikyWa — 17 (267)
de onde podemos tirar

sin[(2k, + AK)W,]=0 = (2k,+ AK)W,=2nm com n==+1,4+2 ... (2.68)

Usando AK = 47 /3ay, os valores permitidos para k, serdo

2nm 47 nmw 21

o= = _ _ o 2.69
Y 2 ( Wa 3&0) Wa 3CLO ( )
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Cada valor de n corresponde a uma banda na estrutura de bandas da nanofita armchair,

uma vez que

E, = +hvp\/k2 + k2. (2.70)

Além disso, as condicoes de contorno acoplam os vales K e K’, tal que eles se reduzem a
um simples ponto, centrado no meio da zona de Brillouin, como foi discutido no esquema
de zona dobrada, Fig. 2.12(b).

A Fig. 2.15 mostra resultados para a relagao de dispersao de nanofitas de grafeno
do tipo armchair obtidas pelo método analitico descrito nessa secao (Figs. 2.15(a)-(c))
e usando o modelo tight-binding® (Figs. 2.15(d)-(f)) para os valores de larguras N, =
4,5 e 30, os mesmos valores usados na Ref. [77]. Podemos ver que existe uma grande
concordancia entre os resultados obtidos pelos dois métodos, mostrando que a abordagem
analitica, conhecida também como modelo continuo, pode revelar interessantes resultados

nessa faixa de energia proxima ao nivel de Fermi.

Figura 2.15 — Relacao de dispersao para nanofitas de grafeno com bordas armchair via modelo
analitico (a)-(c) e modelo tight-binding (d)-(f) com larguras N, = 4 (caso semicondutor), N, =5
(caso metdlico) e N, = 30 (caso semicondutor com gap reduzido).

(2) N.= 4 (b) N,=5 (©) N,= 30

; —_—
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@ N,= 4 ©) N=3 ® NN {F ./3
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' | XH
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O =

14 :

= 77N
3 > 1 0 I 2 3 -3-2-10 1 2 3 -3 -2-10 1 2 3
ke(nm™1) ky(nm™) ky(nm~1)

Energia (eV)

Fonte: Autor, 2019.

Podemos ver claramente que, dependendo da largura da nanofita, teremos ou nao

10s resultados obtidos dentro dessa abordagem, Figs. 2.15(d)-(f), foram calculados pelo software
KWANT [84], um pacote Python (open source) para cdlculos numéricos no modelo tight-binding.
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a abertura de um gap de energia. Essa propriedade para nanofitas com bordas armchair

pode ser entendida se substituirmos W, = W, +ao com W, = (N, —1)ag/2 na Eq. (2.69):

nw_ 21 (2.71)

fy = .
W, +ag 3ag

Se N, = 3m—1, sendo m inteiro, existirda um modo n tal que k,, sera zero e as duas bandas
se tocam em k, = 0. Nesse caso, teremos uma nanofita metalica, como esta mostrado
na Fig. 2.15(b). Por outro lado, se tivermos qualquer valor de N, que nao atenda a
condicao N, = 3m — 1, teremos a abertura de um gap de energia na estrutura de bandas
da nanofita, Fig. 2.15(a) e (c). Esse gap pode ser calculado tomando a diferenga de
energia entre as bandas de conducao e valéncia para k, = 0. Podemos ver também que
o gap de energia serd proporcional a 1/ Wa, ou seja, a medida que a largura da nanofita
aumenta o gap tende a zero, se aproximando para o caso da folha de grafeno e, portanto,

os efeitos devido ao confinamento quantico deixarao de existir.

2.6.4 Estrutura de banda para nanofitas zigzag via equacgao de

Dirac

A largura da nanofita zigzag é agora identificada com um ntimero de cadeias zigue-

zague N, ou seja,

W, = (N, — 1)%@. (2.72)

Assim como foi feito no caso das nanofita armchair, definimos uma largura W, = W, +2a
para localizar regides onde a funcao de onda devera ser nula quando usarmos as condigoes
de contorno. Essa relacao pode ser vista diretamente na Fig. 2.16.

Para determinar a relacao de dispersao das nanofitas de grafeno com bordas zigzag
através de uma abordagem analitica, iremos manter a orientacao dos eixos no espago
real usada para nanofitas com borda armchair, ou seja, vamos olhar para a Fig. 2.14
rotacionada de 7/2 no sentido horario. Isto é necessario devido a definigao do fator de
estrutura S (l;), pois carrega a informacao de como a rede esta orientada e foi a que usamos

para encontrar os vetores da rede reciproca. Dessa forma, a direcao z é paralela a borda

zigzag e tomaremos a seguinte substituigao k, — —id, de forma que a Eq. (2.52) sera
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Figura 2.16 — Nanofitas de grafeno com bordas zigzag.

Fonte: Autor, 2019.

dada por
0 —i0, — ik, 0 0 pa(z) ¢a()
—i0y + ik, 0 0 0 on(x) | _ ¢ ¢5(7) , (2.73)
0 0 0 —10, + ik, ¢y (x) Py ()
0 0 —i0, — ik, 0 @ () P (@)

onde, devido a simetria translacional na direcao y, assumimos as seguintes solucoes

Yulw,y) = du()e™ e g (z,y) = ¢, (x)e™, (2.74)

e, por simplicidade, € = E/hvp.
A partir da relagao matricial (2.73), temos as seguintes equagoes acopladas para

cada vale

K | 1O rRIe@ =coala) 0 m k() =)

—i(0y — ky)pa(z) = €pp(z) —i(0x + ky )¢y (z) = edlp ().

Resolvendo o sistema para o vale K, onde podemos atuar o operador —i(J, — k,) na

primeira expressao do lado esquerdo de (2.75), temos
—(0; = ky)dp(r) = —€i(0y — ky)pa(2) (2.76)

usando a segunda expressao do lado esquerdo de (2.75), chegamos a seguinte equagao
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diferencial
(02 = k) ¢p(r) = —*pp(x). (2.77)

Uma expressao analoga é encontrada para o vale K’, portanto, a solucao geral para os

vales K e K’, na sub-rede B, é dada por

op(r) = Ae*® + Be ** (2.78)

Py(x) = Ce* + De ™, (2.79)

onde z = /€* — k2, que pode tomar valores reais ou imagindrio. Uma vez conhecida as
funcoes de onda para a sub-rede B, podemos encontrar facilmente as fun¢oes de onda na

sub-rede A. No vale K, teremos

B(ky —z)e ", (2.80)

€

bal@) = Dk, +2)e”

€
As funcoes de onda nas bordas da nanofita zigzag se anulam somente para uma determi-

nada sub-rede, ou seja, em z =0 e x = W, teremos
Uplx=W,)=Vp(x=0)=0 (2.81)

Usando as fungoes para ¢,(z) e ¢),(z) (1 = A, B), juntamente com essas condigoes de

contorno, teremos

Ko Wegiby gy | (T7,) 4 Ko Ws ikt gf (W) = 0 (2.82)

e* ¥ p(0) + ™YL (0) = 0 (2.83)
que sao satisfeitas, para qualquer valor de y, se
Pa(W.) = ¢4 (W2) = ¢5(0) = ¢5(0) = 0. (2.84)
Portanto, teremos

A(ky + 2)e"= + §(k‘y —2)e: =0 (2.85)
€

€

¢A($’ = WZ) =0 =
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bp(r=0)=0 = A+B=0. (2.86)

que leva a uma equacao de autovalores da forma

k. /
o 22Ws _ ky + z7 com FE = thvpy/k} + 22 (2.87)
y — 2

Essa expressao tem solugao real para z se k, < 0. Para esses valores de k, uma banda quase
plana é obtida e é entao denominado estado sem dispersao. Isso corresponde a ondas de
superficie (estados de borda) que surgem nas proximidades da borda da nanofita do tipo
zigzag como estudadas por [77]. Esses estados sdo muito interessantes, pois nao podem
ser previstos a partir da estrutura de bandas do grafeno e nao aparecem em nanofitas do
tipo armchair.

A Eq. (2.87) também pode ter solugdes complexas da forma z = ik, levando a

k
k, = ———— = +/k2 + k2 2.
Y (kW) com € \ Ko+ kn (2.88)

que corresponde a modos confinados na nanofita.
Se fizermos 0 mesmo procedimento para o vale K’, obtemos diferentes equacoes de

autovalores, ou seja,

o, ky, — =z
e 2:W> = ky—_|_z (289)
Y

Temos agora solucoes reais para z se k, > 0. Portanto, temos estados de borda para

valores positivos de k,. Para modos confinados, semelhante ao caso do vale K, teremos

ka

ky = ———+ 2.
Y tan(k, W)’ (290)

E importante notar que as equacoes de autovalores para o vale K’ sdo obtidas a partir
de K fazendo a seguinte inversao: k, — —k,, ou seja, temos uma simetria em relagao ao
ponto k, = 0. A Fig. 2.17 mostra a relacao de dispersao para nanofita zigzag obtidas
pelos modelos tight-binding(a), com N, = 30, e modelo analitico (b). Como discutido
antes, esse tipo de nanofita nao apresenta abertura de gap de energia com a mudanca de
sua largura W,. Por outro lado, devido a presenca dos peculiares estados de bordas, foi

mostrado que a aplicacao de um campo elétrico pode ser usado para quebrar a simetria
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das bordas, controlar as propriedades magnéticas e permitir o transporte com polarizacao
de spin [85].
Figura 2.17 — Relagao de dispersao para uma nanofita zigzag obtida pelo método (a) tight-

binding, onde mostramos os vales K e K'. (b) Relagao de dispersao via modelo continuo para o
vale K na faixa de energia destacada.

(a) modelo tight-binding - Nz = 30 (b) modelo continuo

Fonte: Autor, 2019.

Neste capitulo, pudemos ver que certos aspectos relacionados as propriedades
eletronicas tanto do grafeno como das nanofitas de grafeno podem ser estudadas, de
uma maneira mais simples, através da equacao de Dirac no limite de baixas energias, ou
seja, préoximo ao nivel de Fermi. No caso particular das nanofitas, quando estabelece-
mos condigoes de contorno apropriadas, correspondente aos diferentes tipos de bordas,
¢é possivel derivarmos os espectros de energia e seus estados eletronicos. Uma descrigao
mais precisa pode ser usada empregando o método tight-binding ou célculos de primeiros
principios através da teoria do funcional da densidade - DF'T (do inglés Density-functional
theory), pois no modelo continuo nao é levado em consideragao a natureza inerentemente
discreta do sistema.

Nos capitulos seguintes abordaremos os processos de transporte eletronico via mo-
delo continuo, usando a equacao de Dirac, tanto para o grafeno quanto para nanofitas de
grafeno incluido barreiras de potencial elétrico, gap de energia e modulacao na velocidade
de Fermi dos portadores de carga. Devido a variacao do gap de energia com a largura das
nanofitas do tipo armchair e auséncia de estados localizados, desenvolveremos os cédlculos

de transporte nesse tipo especifico de nanofita.
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Processos de transmissao de elétrons de Dirac

em barreiras de potencial

A natureza quiral de estados eletronicos em uma monocamada de grafeno tem
importancia crucial para o tunelamento de elétrons através de barreiras de potencial
eletrostatico. Neste capitulo, estudaremos a transmissao de férmions de Dirac através
de barreiras de potencial moduladas pela velocidade de Fermi tanto no grafeno como em
nanofitas de grafeno. Levaremos em consideragao um gap de energia induzido em ambos
com o intuito de discutir o efeito desse parametro nas propriedades de transporte eletronico
nesses sistemas, principalmente relacionado ao tunelamento Klein. Apresentaremos o
Método da Matriz de Transferéncia (MMT) para o cédlculo da probabilidade de transmissao
dos portadores de carga através de barreiras de espalhamento. O formalismo de Landauer-
Biittiker, uma usual abordagem teodrica para descrever transporte através de dispositivos
mesoscopicos, sera estudada no final do capitulo. A metodologia empregada aqui servira

de base para os calculos numéricos apresentados nos capitulos seguintes.

3.1 Transmissao em barreiras de espalhamento

Como colocado no capitulo anterior, o transporte de cargas no grafeno para baixas
energias ¢ descrito pelo Hamiltoniano do tipo Dirac para férmions sem massa, ou seja,
a estrutura do grafeno ideal nao possui gap de energia e isso resulta, como veremos, em
transparencia total em barreiras de potencial para elétrons incidentes na dire¢ao normal,

ou seja, os estados eletronicos nao sao espalhados (sem backscattering). Esse efeito é
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devido a natureza quiral dos portadores de carga e conhecido como tunelamento Klein
no grafeno, que remete ao mesmo paradoxo na eletrodinamica quantica, onde particulas
comecam a penetrar uma barreira de potencial quando sua altura excede duas vezes a sua
energia de repouso mc? [26,86]. Dessa forma, os efeitios andlogos aqueles esperados em
QED, tais como tunelamento Klein, quiralidade e pseudo-spin, podem ser explorados no
grafeno.

Observagoes experimentais do tunelamento Klein no grafeno foram propostas por
Katsnelson et al. [24] em 2006 através de um dispositivo mostrado na Fig. 3.1(a), onde é
representada uma amostra de grafeno (azul claro) na presenca de barreiras de potencial
(gerada por gates eletrostaticos) com diferentes angulos (azul escuro). A diferencga de
potencial entre os contatos (em laranja) pode ser medida em funcao da altura da barreira
de potencial U e, consequentemente, a transmissao de elétrons para diferentes valores de
U. Em 2009, Young & Kim [30] realizaram estudos experimentais, onde observaram a
assinatura de uma perfeita transmissao de portadores de carga incidindo normalmente em
uma junc¢ao p-n, constituindo, dessa forma uma observacgao direta do tunelamento Klein.
A Fig. 3.1(b) mostra o diagrama esquemadtico e a imagem de um dispositivo real obtida

através de microscopia eletronico de varredura (SEM).

Figura 3.1 — (a) Representagao de um dispositivo baseado em grafeno para medidas de
tunelamento. A amostra de gafeno (azul claro) possui duas barreiras de potencial (azul
escuro) com altura U ajustével e largura D. (b) Realizagdo experimental do dispositivo
com o diagrama esquematico e imagem SEM, onde a amostra de grafeno, gate e eletrodos
sao representado em roxo, azul e amarelo, respectivamente.

(a)

Fonte: Autor, 2019.

Para aplicacoes praticas em dispositivos eletronicos baseados em monocamadas de
grafeno, é extremamente desejavel a existéncia e ajuste de gap de energia, como é bem
conhecido da fisica de dispositivos a base de semicondutores tradicionais, pois possibilita o
estado off em tais sistemas. Portanto, é interessante analisar a dinamica desses portadores

de carga em barreiras de potencial quando estao sujeitos a gap de energia. Além disso,
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como foco principal desse trabalho, verificaremos como a modulacao na velocidade de

Fermi altera as propriedades de conducgao nesses sistemas.

3.1.1 Modulacao da velocidade de Fermi

Recentemente, um grande interesse em estruturas baseadas no grafeno com mo-
dulacao da velocidade de Fermi vg, tem sido reportado na literatura, onde tal velocidade
deixa de ser constante e passa a variar em certas regides do sistema [39-42,45,49,87,88|.
Como apresentamos na Introducao dessa Tese, existem diversos formas de modificar a ve-
locidade de Fermi no grafeno, muitas baseadas na mudanca de concentracao de portadores
de carga, n. Em 2012, Hwang et al. [43] apresentaram uma poderosa e simples forma de
modificar a velocidade de Fermi, mantendo n constante, pela modificacao do substrato no
qual amostras de grafeno estavam depositadas, modificando, dessa forma, sua constante
dielétrica e obtendo velocidades de Fermi na faixa de 0,85 a 2,49 (x10° m/s).

Uma outra proposta interessante para modulacao da velocidade de Fermi foi apre-
sentada na Ref. [50], onde se propde uma modificacdo de vp em uma nanofita armchair
através da aplicacao de um campo elétrico uniforme F. O valor da velocidade de Fermi
em funcdo desse campo, obtidas pelos modelos tight-binding (TB) e continuo (Dirac),
estao representados na Fig. 3.2(a). A modificagdo de vr pode ser entendida como uma
renormalizacao na dispersao conica do grafeno no entorno dos pontos de Dirac sem induzir
um gap de energia em tais regides, como pode ser visto na Fig. 3.2(b).

Portanto, vale a pena destacar que o transporte quantico em estruturas com velo-
cidade de Fermi dependente da posicao fornece um novo método de manipular as propri-
edades eletronicas no grafeno e abre portas para o desenvolvimento de novos dispositivos

nanoeletronicos com desejavel controle de corrente elétrica.

3.1.2 Hamiltoniano de Dirac com velocidade de Fermi variavel

O Hamiltoniano 2D para quasiparticulas sem massa em baixas energias (em torno
do ponto K) e velocidade de Fermi dependende da posicao, é descrito por uma equagao

de Dirac efetiva dada por

H = —ihn/vr(P)5 - Y/ vp(P), (3.1)
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Figura 3.2 — (a) Velocidade de Fermi para uma nanofita armchair metélica em fungao do
campo elétrico F. (b) Efeito da aplicacado do campo elétrico no cone de Dirac. Quando F'
aumenta, o cone torna-se mais alargado reduzindo, dessa forma, a velocidade de Fermi.

(b) &
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Fonte: Ref. [50].

onde ¢ = (0,,0y,0,) sdo as matrizes de Pauli dadas por (2.33). Esse modelo foi proposto
por Peres [39] e é ligeiramente modificado em relagdo ao Hamiltoniano usual com vg
constante. Aqui é importante destacar que quando vy depende da posicao, a mudanca
no Hamiltoniano de Dirac nao serd simplesmente a substitui¢do vp — wvg(r), pois se
assim fosse, o Hamiltoniano de Dirac deixaria de ser Hermitiano [39]. Isso é andlogo
ao que acontece em heteroestruturas semicondutoras, quando os elétrons sao usualmente
descritos pela equagao de Schrodinger com uma massa efetiva que depende da posicao.
Nestes tipos de sistemas, a massa efetiva passa a ser um operador e deixa de comutar com
o momento, fazendo com que o operador cinético p?/m(x) seja nao-hermitiano e, portanto,
deve ser modificado [89-91]. No caso particular em que vg(7) = vp, 0 Hamiltoniano dado
pela Eq. (3.1) se reduz a (2.37).

Em nosso modelo, levaremos em consideragao o Hamiltoniano dado pela Eq. (3.1)
adicionando um potencial eletrostatico U(7) e um termo de gap A(7) (que serd responsavel

pela abertura de um bandgap no espectro de energia), ou seja:

H = —ibn/vp(7)6 - V\/vp(7) + A(F)o, + U)o, (3.2)
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onde oy é uma matriz 2 x 2 unitdria.

Do ponto de vista experimental, o termo de gap A(7) pode ser induzido de diversas
formas, dentre as quais podemos citar: por deposicao ou adsorcao de moléculas na mo-
nocamada de grafeno (uma folha hidrogenada de grafeno, conhecida como grafano, é um
semicondutor com gap de energia da ordem de poucos elétron-volts [92]); pela deposigao
de grafeno em substrato de nitreto de boro hexagonal (h-BN) [34]; pelo confinamento
quantico em nanofitas de grafeno do tipo armchair, etc. A energia potencial eletrostatica
U () pode ser ajustada independentemente por uma voltagem de porta (gate), usualmente

presente em transistores, ou por dopagem quimica.

3.1.3 Equacao de Dirac

Similar ao caso da equacao de Schrodinger independente do tempo, o problema de

autovalores para a equacao de Dirac sera
HY(7) = EY(7), (3.3)
com H dado por (3.2) e atuando no spinor

i = (7)) (3.4)

V(7

onde W 4(p(7) representa a fungao envelope na sub-rede A(B) do grafeno. E assumido
que a velocidade varia de forma lenta na escala da constante de rede e, portanto, nenhuma

superposicao dos vales K e K’ ird ocorrer. Explicitando a Eq. (3.3), teremos

—ihy/vp(F)o - VI up(r)¥(7)] + [A(F)o. + U(Foo] ¥ (7) = EV(7) (3:5)

e é conveniente introduzir um spinor auxiliar

O(7) = \/up(r)(F), (3.6)
de modo que a Eq. (3.5) possa ser escrita como

—itwp(F) - VO(F) + [A(F)o, + U(F)oo)®(F) = ED(7), (3.7)
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que é identico ao caso de velocidade de Fermi uniforme, salvo que nessa expressao estamos
considerando A(7) e U(T).

Por simplicidade, vamos considerar as grandezas dependentes da posi¢ao invarian-
tes na direcao y, reduzindo o problema para o caso 1D. Dessa forma, iremos considerar

variagoes dos parametros vp(7), A(7) e U(7) na diregao x, ou seja

vy, A, Uy, 0 < x<d,

v, A0, <0 e x>d

onde d é a largura da barreira e v, é a velocidade de Fermi no interior da mesma com
valores ligeiramente diferentes em relagiao a vp &~ 1x10% m/s. Definiremos uma parametro
adimensional £ = v, /vp, podendo assumir valores £ > 1 e £ < 1.

Um diagrama esquematico do sistema para o caso particular de uma barreira de
espalhamento pode ser visto na Fig. 3.3(a), onde representamos uma monocamada de
grafeno com potencial de gate (em vermelho) que desempenha o papel de uma barreira
retangular de largura d e altura Ujy, assim como os cones de Dirac nas regioes no interior e
do lado de fora dessa barreira. O bandgap esta representado por uma leve abertura entre

as bandas de condugao e valéncia da relagao de dispersao E(k) e o efeito da modulagao

da velocidade de Fermi pela largura do cone.

Figura 3.3 — (a) Representagao de uma estrutura de grafeno com uma regiao retangular
(em vermelho), de largura d na diregao x, representando uma barreira de potencial mo-
dulada pela velocidade de Fermi. A inducgao de um gap de energia A é constante ao longo
de toda a estrutura. (b) Perfil das parametros U(z), A(x) e vp(z) nas regides I, I e III.

Fonte: Autor, 2019.
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A Fig. 3.3(b) detalha como é o perfil das grandezas U(z), A(z) (acima) e vp(z)
(abaixo), onde dividimos trés regioes: regiao I (III) a esquera (direita) da barreira e regiao

II, dentro da barreira.

3.1.4 Autoestados para a equacao de Dirac

Vamos determinar as autoenergias e, consequentemente, as autofungoes da Eq.
(3.7), em torno ponto K, para as regioes especificadas em (3.8). Para isso, reescrevemos

a (3.7) na forma matricial
(H— E1)®(x,y) = 0. (3.9)
Dessa forma, para regides dentro da barreira, teremos

A+ U() - F Ub<px — Zpy) (I)A(xa y)

=0, (3.10)
vp(ps +ipy) —A+Uy—E Op(r,y)
onde py(y) = "u(y) = —ihdy ' Calculando
det(H — E1) =0, (3.11)
teremos os seguintes autovalores para regiao II (Fig. 3.3(b)):
EL =Uy=£ v/ (hvq)? + A2, (3.12)

com momento ¢ = ,/qz + ¢g;. Se tomarmos o caso particular Uy = A = 0 e v, = v,
teremos a relagdo de energia para o grafeno puro, dado pela Eq. (2.30).
Para determinar as autofuncoes, consideramos

A+ U Vp(pe — 1 Dy(x, Dy(z,
0 b(Pe — ipy) Alz,y) _ Alz,y) | (3.13)

Ub(pm + ipy) —A+ UO (I)B<x7 y) CI)B(I7 y)

!Usaremos, a partir de agora, ¢ para representar o vetor momento dentro da regido da barreira e k
para as outras regioes.
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que resulta nas seguintes equacoes acopladas
—z'fwb(@x — iﬁy)q)B(a:, y) = (Ei — Uo — A)@A(LE, y) (314)
—thuy(0y +10,)Pa(z,y) = (Ex — Uy + A)Pp(z,y), (3.15)
ou ainda
EL—-Uy—A
—iL Bz, y) = (Ex = Uy ><I>A(:E,y) (3.16)
h’Ub
Ey — A
ity = L2 R g ) (317)
wa
onde definimos o operador £* = 9, & id,. Atuando £~ em (3.17), temos
Ey — A
—i(L7LY)Dp(x,y) = (P hgo i )EWI)B(Q:, Y). (3.18)
b
Usando (3.16) em (3.18)
_(£*£+)©A(x’y) = q2q)A<x7y)7 (319)
sabendo que, pela Eq. (3.12), que
2 _ 2 2_(Ei_UO)2_A2
Portanto, teremos a seguinte equacao
(2 +02) + ¢*|®a(z,y) = 0. (3.21)

Devido a invariancia translacional ao longo da dire¢ao y, podemos escrever uma solugao

para ®4(x,y) da seguinte forma

D u(z,y) = da(w)e'™?,

(3.22)

tal que a Eq. 3.21 se reduzira para uma equacao diferencial em apenas uma direcao

d2
(2 +2) oat) =0,

(3.23)
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Tal equacao possui solugoes analogas aquelas do oscilador harmonico,

pa(r) = Ae'E" + Be 10" (3.24)
ou ainda,
Dl y) = [Acis=" + Be~it=r]ciony, (3.25)
com vetor de onda
(EL —Uy)? — A? )
! \/ (hvp)2€? K (3.26)

E importante observar que inserimos o parametro adimensional definido anteriormente,
¢ = vp/vr, dado pela razao entre as velocidades de Fermi na regiao da barreira e fora,
respectivamente.

Vamos determinar ®z(z, y) por substituigao da solucao (3.25) na Eq. (3.17), onde

teremos
E.—-Uy) +A . . . , .
= th) Pp(z,y) = [A" " (g + qu) + Be """ (—q, + qu)]ezqyy
b
hoy : Qe . —igex) i
Po(e,) = gy g A T )0~ Bla —ig)e e (327)

Podemos também escrever o vetor de onda em termos de uma angulo ¢ = arctan(q,/q,)

e, portanto,

, EL —Uy? - A% .
+i¢p — \/( + O) 6:|:’L¢‘ (328)

+ £1q, = |q|e
4z £ iqy = |q| o,

A Eq. (3.27) sera escrita agora como

V(Ex = Up)? — A?
(Ex —Uy) + A

Pp(z,y) = [.Aeid’eiq” — Beii%*i%ﬂ eiavy

ou ainda,

dp(x,y) = flAee' " — Be e )iy (3.29)
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onde definimos

V(B —Up)? — A?
fr= (EI—UO)JFA . (3.30)

Finalmente, a fungdo de onda ®(z,y) dentro da regido da barreira, e na forma

matricial, serd dada por

D y(x, Aelt=® 4 B~ .
Oy(z,y) = Az ) = o o 'Y, (3.31)
Sp(x,y) Afpeiteite® — Bf e iteiar
ou ainda
1 . 1 .
Op(x,y) = A ‘ etlewrtayy) L B . eH(—gertayy) (3.32)
foe®® —fre™

Para regioes fora da barreira (com Uy =0 e £ = 1), teremos ®y(z,y) — P,(z,y):

1\ . 1 .
D, (z,y) = A e!tkerthuy) 4 3 el ke thyy) (3.33)

foeie _foe_ie

onde agora temos 0 = arctan(k,/k,) com

VA ZEVXI
fo="Fra ¢ RS\ TR M (3:34)

Para o caso particular sem o termo de gap (A = 0) e considerando apenas a
barreira de potencial Uy, teremos f, = sgn(E — Up) e f, = sgn(F), como ¢é apresentado

em [24].

3.1.5 Analogia com a 6ptica

Uma discussao interessante envolvendo esses sistemas com barreiras de espalha-
mento é a analogia com a 6ptica geométrica, onde consideramos a luz se propagando em
um meio, com dado indice de refragao ny, para outro com indice ny, obedecendo a lei de
Snell-Descartes: sin 6/ sin ¢ = ny/n; = nay, sendo nyy o indice de refragao relativo entre os
meios e angulo de incidéncia 6 e refragao ¢ em relagdo ao eixo perpendicular a interface.

Como foi mostrado anteriormente, podemos definir, no espago dos momentos, um
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angulo # = arctan(k,/k,) para os elétrons incidentes em uma barreira de potencial e
¢ = arctan(g,/q,), o angulo dentro da regiao da barreira, onde podemos fazer a analogia
com angulo de incidéncia e refracao, respectivamente. Portanto, a partir deste analogo
éptico e, considerando a invariancia translacional na direcao y (k, = ¢,), a relacao entre

0 e ¢ é dada por
|k]sin® = |g|sing = sinf = ngy; sin ¢, (3.35)

onde a regiao da barreira pode ser comparada com um meio de indice de refracao

_ld _ (BT — A?
N9y = o \/ (- A (3.36)

Considerando o caso particular sem gap, A = 0, a Eq. 3.36 se reduzird a ng; =
(1/€)(1 — Uy/E). Isso faz com que um sistema onde exista uma barreira de potencial
eletrostatico com altura Uy e um elétron incidente com energia E no intervalo 0 < £ < U
seja um sistema analogo a um material com de indice de refracao negativo, ng; < 0. Isso
é possivel devido a inversdo do momento k quando o elétron (buraco) é transmitido a
partir da banda de condugao (valéncia) na regiao I para a banda de valéncia (condugao)
na regiao II. Como consequéncia, pode ser densenvolvido um dispositivo de jungao p-n
no grafeno, tal como uma lente de Veselago, que focaliza um feixe de particulas na regiao
interna da barreira [93]. Esse fenomeno ocorre para energias especificas £ = Uy/2, onde
a secao transversal do cone de Dirac tem o mesmo raio em ambos os lados da jungao.
Para o caso onde é incluido o termo de gap A, teremos que levar em consideracao ainda
|Up| = 2A para que o mesmo fenémeno ocorra.

Quando o vetor de onda ¢,, dado pela Eq. (3.26), for imaginério, ou seja, na

condicao

(B~ Uy — A?
(hvpg)?

< q;, (3.37)

teremos um estado evanescente dentro da regiao da barreira e, portanto, o angulo de

refracao ¢ nao é bem definido. Teremos um angulo critico . na situacao em que sin¢p = 1,
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que sera dado por

sin 0, = \/ (E< = [i‘));; ;2 . (3.38)

Dessa forma, teremos uma transmissao proibida através da largura da barreira para qual-
quer angulo maior que 6.
Se tomarmos Uy = A = 0, a relacao entre o angulo de incidéncia e o angulo de

refragao serd escrito como [40]
sinf  wvp 1

onde mais uma vez podemos ver a analogia com a lei de Snell-Descartes, agora para as
velocidades em cada regiao. E importante notar que o angulo critico somente existe para
& > 1 e nao depende da energia incidente do elétron. Isso é muito diferente quando

comparado ao caso de uma barreira pura de potencial que tem como angulo critico

E—-U
. = £ arcsin %, (3.40)

dependente de E e com solugoes apenas para 0 < Uy < 2F.

3.2 Método da matriz de transferéncia

Nessa se¢ao, mostraremos que o método da matriz de transferéncia (MMT), bas-
tante conhecida em fisica de semicondutores de baixa dimensionalidade, pode ser usado
como uma abordagem efetiva para calcular a probabilidade de transmissao 1" de elétrons
através de uma sequéncia de barreiras de potencial [94,95].

Uma vez obtida as autofuncoes, os elementos da matriz de transferéncia podem
ser formulados aplicando apropriadas condigoes de contorno dessas fungoes nas interfaces
que separam duas regides com diferentes paramentros. Aqui vamos considerar a condi¢ao
de continuidade das fungoes de onda ao longo de uma diregao (direcdo ) que sao sus-
tentandas pela conservacao da densidade de corrente de probabilidade e a conservacao
do momento transversal k, = ksinf = ¢, = gsin¢. Este tltimo ¢ devido a relagao de

comutacao que existe entre a componente do momento na direcao y das quasiparticulas
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com o Hamiltoniano.

Com o intuito de determinarmos uma equacao generalizada para N barreiras,
vamos analisar detalhadamente as condicoes de contorno entre a interface de duas regioes
diferentes, como esta esquematizado na Fig. 3.4. A Fig. 3.4(a) mostra a relacao entre
os momentos em cada uma das 3 regioes representadas, onde consideramos que o elétron
possui energia constante E. Por simplicidade, também iremos considerar que a regiao I
¢ igual a regiao III. O perfil dos pardametros em cada regiao, ou seja, U(x), A(z) e vp(x),
estao representados na Fig. 3.4(b), como dados anteriormente pela Eq. 3.8.

Figura 3.4 — (a) Representacio dos vetores de onda na regido interna (g) e externa (k) da
barreira. Os circulos representam valores de energia E constantes. (b) Perfil dos parametros

varidveis para cada regiao, definidos pela Eq. 3.8.

(a) ®) ) U(x)A(x)

ky, Uo
Jar] . .
9 WC] Up o) '
NI SHECIC
® G+
0 d x

Fonte: Autor, 2019.

Usando as autofuncoes nas regioes interna e externas a barreira, dadas pelas Eqgs.
(3.32) e (3.33), respectivamente, teremos as seguintes solugoes para cada regiao

regiao I, x < 0:

1 " 1 ik "
o,(r)= | A e+ B e ety (3.41)
foeze _foe—ze
regiao I, 0 <z < d:
1 , 1 . "
ou(1) = |C | e+ D et et (3.42)
foe®® —fre™®

Instituto de Fisica - UFAL



3.2 Método da matriz de transferéncia 54

regiao III, » > d:
. 1 " i "
P, (7) = | & et F | e ety (3.43)

onde os subindices o e b denotam as regioes fora e dentro da barreira, respectivamente.
Foi levado em consideracao que as particulas refletidas movem-se com um angulo 7 — «,
de forma que, /"% = —¢~ (sendo o = # ou ¢). Os coeficientes constantes A, B, C,
D, £, F sao determinados pelas equacoes de continuidade das fungoes de onda em x = 0
e d. Essa continuidade das fun¢oes resulta da conservacao da densidade de probabilidade

de corrente
J(7) = vp(R) U (@) 60 (7). (3.44)

Dessa forma, a funcao de onda total deve atender as seguintes condi¢oes de con-

torno [40]

U,(0,y) = VET,(0,y), interface em z =0,

Uy(d,y) = —=Y¥,(d,y), interface em =z = d.
Ve
Uma vez que definimos um spinor auxiliar dado pela Eq. (3.6), teremos
®,(0,y) = ®,(0,y), interface em x =0,
(3.46)
Oy(d,y) = ®,(d,y), interface em x =d.
Vamos reescrever a Eq. 3.41 da seguinte forma
A\
(I)()(I', y) =Mmy - po(‘r) e’ yy7 (347)
B
com
1 1 (2) eh=r 0
m, = ‘ . e polx) = A
foezG _foe—zG 0 e—zkxa:
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Da maneira similar, a Eq. (3.42) serd dada por

C\ .
Oy(z,y) = myp - pp(x) ethvy (3.48)
D
com as seguintes matrizes
1 1 iz 0
my = ‘ ' e pplx) = '
fie® — fye 0 e

Aplicando a condicao de continuidade na interface z = 0, teremos

D,(0,y) = @(0,y)

A C
Mo + Po(0) = my - pp(0) (3.49)
B D
ou ainda
A C
=T (3.50)
B D
sendo
T =p,H(0) -m,* - my - py(0) (3.51)

a matriz de transferéncia que relaciona os coeficientes da regiao transmitida com os coefi-
cientes da regiao incidente. A condicao det 7; = 1 garante a conservacao da probabilidade
de corrente através da interface.

Considerando a outra interface, x = d, sendo (£, F)T a matriz dos coeficientes da

regiao III, teremos

=T (3.52)

com

To=p, H(d) -my* - my, - po(d) (3.53)
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Podemos escrever as matrizes (3.51) e (3.53) de uma forma mais geral, definindo

Q(x0) = Mog) - Do) (o) (3.54)

com
[2(20)] ™ = Moy - Pors) (20)] ™" = [Pow) (0)] ™ - [mo] ™" (3.55)

Portanto, na primeira e na segunda interface, respectivamente, teremos
T = [Q07)]'Q0M) e To=[Qd)]'Q(d) (3.56)

onde z¢(zy = 0(d)) é a posicao da interface e x5 = xo £ §, com uma posicio infinitesimal
0.

A generalizacao para o caso de uma sequéncia de N interfaces nas posigoes z;(i =
1,2,...,N) é dada pelo produto das matrizes de transferéncia relativas a cada interface,
ou seja,

N

T =[] '), (3.57)

=1
3.2.1 Transmissao em barreira simples

A partir da matriz de transferéncia, dada por Eq. (3.57), podemos determinar o
coeficiente de transmissao e reflexao, de onde podemos tirar importantes propriedades do
espalhamento para portadores de carga no sistema considerado.

No caso particular de uma barreira simples, onde temos duas interfaces (N = 2),
incluindo a Eq. (3.52) em (3.50) e fazendo A = 1,B =r, £ =t, F = 0, onde normalizamos
os coeficientes em relacao ao coeficiente da onda incidente e denominamos r e ¢t como o0s

coeficientes de onda refletida e transmitida, respectivamente. Dessa forma, teremos

1 t t
=T =TiTs (3.58)
T 0 0
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Dessa expressao, é facil ver que

P (3.59)

)
mia

em que m;; sao os elementos da matrix 7.

Varias propriedades de transporte eletronico podem ser obtidas a partir do coefici-
ente de transmissao (3.59). Nosso interesse estard voltado para o cdlculo de condutéancia e
fator Fano, que sao grandezas importantes para o entendimento de transporte eletronico
de portadores de carga em sistemas de baixa dimensionalidade.

A partir da Eq. (3.59), podemos calcular a probabilidade de transmissao dada por

T =t = . (3.60)

Para o caso especifico de uma simples barreira, considerando as condigoes dadas

por (3.8), a expressao da probabilidade de transmissao 7" é dada por

412 f2 cos? 0 cos? ¢
T = — 5 — - (3.61)
412 f2 cos? 0 cos? ¢ cos?(q,d) + sin®(q.d)(f2 + fZ — 2f,fpsinfsin ¢)?
Se tomarmos A =0 e £ = 1, teremos
E—Up)?
fo=s=sgn(E), f=58=sgn(F—-Uy) e ¢, = \/ﬁ - ¢, (3.62)

reduzindo a expressao (3.61) para

2 2
T = cos” 6005”9 R (3.63)
cos? 0 cos? ¢ cos?(q,d) + sin®(q,d)(1 — ss’sin @ sin ¢)?

Esse resultado concorda com a Ref. [24], onde é considerado o caso particular de barreira

de potencial em uma folha de grafeno sem gap e com velocidade de Fermi uniforme.

3.2.2 Transmissao em dupla barreira

Como discutido anteriormente, o método da matriz de transferéncia é uma ferra-
menta extremamente 1til e versaril para resolver problemas unidimensionais que envolvem

barreiras de potencial eletrostatico, barreiras magnéticas, combinacao de ambas, entre
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outras. As propriedades de transporte eletronico e estruturas de bandas de super-redes
finitas (N barreiras) e infinitas, peridédicas [96-98|, quasi-periddicas [99] ou desordenadas
[100] podem ser estudadas usando essa técnica.

Neste trabalho vamos nos limitar a estudar o caso de barreira simples e estender
para uma estrutura ressonante constituida de duas barreiras simétricas, como apresentado

na Fig. 3.5. A dupla barreira de potencial é a mais simples estrutura de tunelamento

Figura 3.5 — Dupla barreira retangular de potencial em uma uma monocamada de grafeno. As
larguras de cada barreira sao consideradas iguais a d. O espacamento entre elas é D.

Fonte: Autor, 2019.

ressonante e foi proposta e demonstrada experimentalmente por Tsu, Chang e Ezaki [51,
52] nos laboratérios da IBM com a utiliza¢ao de heteroestruturas do tipo GaAs/GaAlAs.
Este foi o primeiro experimento que serviu como demonstragao da quantizacao de energia
em heteroestruturas semicondutoras.

Tunelamento ressonante ocorre quando a energia dos elétrons incidentes coincide
com a energia dos estados quanticos criados dentro do poco entre as duas barreiras. Ex-
perimentos com dupla barreira foram estendidos para casos de multiplas barreiras [53] e
motivaram aplicagoes em diversos dispositivos baseados no efeito de tunelamento resso-
nante tais como transistor de efeito Stark [101], transistor de efeito de campo [102], lasers
semicondutores de pogo quantico [103] dentre outros tdo importantes para a tecnologia
atual de semicondutores.

Para o caso particular da dupla barreira, onde duplicaremos as mesmas condigoes
impostas ao caso da barreira simples, com uma separagao D entres elas (Fig. 3.5) e
tomando as devidas condicoes de contorno para construir a matriz de transferéncia 7T
dada pela Eq. (3.57), iremos tomar N = 4 (pois agora temos duas barreiras e, portanto, 4

interfaces) para calcular a probabilidade de transmissao 1" que serd 1til para determinar
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outros parametros que serao discutidos em seguida.

3.3 Tunelamento Klein

O tunelamento Klein é o nome dado a uma transi¢ao interbanda (por exemplo,
a partir de uma banda de condugdo para uma banda de valéncia) que ocorre quando
um elétron de Dirac sem massa atravessa uma barreira de potencial resultando em uma
auséncia de retroespalhamento desses elétrons. E uma propriedade “relativistica” que é
consequéncia da conservacao do pseudo-spin dos portadores de carga que sao governadas
pela equagao de Dirac [24,93].

Apesar do termo “tunelamento” ser frequentemente usado, nao podemos tratar
como um efeito tiunel genuino como é conhecido na mecanica quantica nao relativistica.
Na verdade, nao sao consideradas regices proibidas classicamente e nem ondas evanes-
centes. Podemos entendé-lo como uma consequéncia direta dos seguintes pontos: (i) o
casamento de estados com energia positiva (banda de condugao) fora da regiao da barreira
de potencial com estados de energia negativa (banda de valéncia) dentro da barreira e (ii)
a conservacao do pseudo-spin que permite essa transicao. Além disso, o fator quiralidade
entra como uma espécie de regra de selecao. Dessa forma, nem sempre a disponibilidade
de estados de energia negativa dentro da barreira resultara em uma transicao interbanda.
Podemos citar, por exemplo, o caso da bicamada de grafeno (que possuem elétrons quirais
massivos), onde os portadores de carga também sdo descritos por uma fun¢do de onda
bispinorial e possuem estados de energia negativa dentro da barreira, porém, em contraste
com o caso da monocamada de grafeno, nao ocorre a transicao interbanda e, portanto,
nao temos a manifestagdo do tunelamento Klein [24].

Evideéncias experimentais da observacao do tunelamento Klein no grafeno foram
realizadas a partir de medidas de resisténcia elétrica em dispositivos com jungoes do tipo
n-p-n (p-n-p) com uma concordancia quantitativa com a teoria [29,30, 104, 105].

Para ilustrar a importancia da conservacao do pseudo-spin na ocorréncia do tune-
lamento Klein, vamos analisar de forma mais quantitaviva. Um dos primeiros trabalhos
a apresentar tais resultados foi feito por Katsnelson et al. [24] dois anos depois do isola-
mento da monocamanda de grafeno e do qual iremos nos basear.

Partindo da Eq. (3.63), podemos levantar a dependéncia angular da probabilidade
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de transmissao de uma barreira simples de potencial. Considerando um elétron com mo-
mento k (E > 0), a partir de um determinado ramo do espectro de energia (representado
pela cor vermelha Fig. 3.6(a)), incidindo na dire¢ao positiva do lado esquerdo da regido
fora da barreira de potencial com altura Uy = V; > E. Dentro da regiao da barreira,
a banda de valéncia nao estd completamente preenchida devido ao efeito do potencial,
levando a um estado de buraco com energia —F, propagando-se com sentido contrério a
dire¢cao do elétron. Como temos o mesmo ramo no espectro de energia, o pseudo-spin &
terd a mesma direcao nas duas regioes, ou seja, paralelo ao momento dos elétrons, E, e

anti-paralelo momento do buraco, ¢, como esta representado na Fig. Fig. 3.6(a).

Figura 3.6 — (a) Representacao esquemadtica do espectro de energia préximo aos pontos de Dirac
no grafeno, onde é mostrado trés diagramas que localizam a posi¢ao da energia de Fermi F em
cada regido. As dreas preenchidas de azul correspondem a estados ocupados. (b) Probabilidade
de transmissao através de uma barreira de potencial com largura d = 100 nm e altura Uy =
Vo = 200 meV (curva vermelha) e Uy = Vp = 285 meV (curva azul) como fungao do angulo de
incidéncia de um elétron com energia £ = 80 meV.

(a) (b)

Fonte: Adaptada da Ref. [24].

A Fig. 3.6(b) mostra um exemplo de T'(f), calculado por Katsnelson et al. [24],
usando a Eq. (3.63). Podemos notar que para incidéncia normal § = 0, temos uma trans-
missdo maxima (7" = 1), indicando o tunelamento Klein. Para outros angulos também
temos T' = 1, que podem ter diferentes localizagoes, dependendo da largura D ou altura

da barreira V{. Esse picos correspondem a ressonancia de Fabry-Pérot que sera detalhada
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na secao seguinte.
Se tomaremos o limite para barreiras muito altas, ou seja, |Vy| > E, a Eq. (3.63)

pode ser simplificada a

cos? ¢
T = , 3.64
1 — cos?(q, D) sin? ¢ (3:64)
que sob condigoes de ressonancia (T' = 1), teremos ¢, D = nw, com n = 0,+1,.... Para

¢ = 0, teremos sempre T" = 1, independentemente da altura ou largura da barreira. Isso
é um comportamento caracteristico de férmions de Dirac sem massa e estd diretamente
relacionado ao paradoxo de Klein da eletrodinamica quantica, podendo ser compreendido
pelo casamento das diregoes dos pseudo-spins dentro e fora da barreira. Devido a auséncia
de uma inversao no sentido do pseudo-spin, o estado de um elétron movendo para a direta,
pode ser espalhado somente por um estado de elétron no mesmo sentido ou por um estado
de buraco no sentido contrario, como estd representado na Fig 3.6(a) [24].

Portanto, é oportuno destacar que a conservacao do pseudo-spin e a simetria
elétron-buraco sao essenciais para entender o efeito do tunelamento Klein e, dessa forma,
nao podemos tratar como um efeito de tunelamento genuino apresentado no contexto da

mecanica quantica.

3.4 Ressonancia de Fabry-Pérot em uma barreira de
potencial

Um outro importante fenémeno relacionada a natureza ondulatéria do elétron e
que pode ser observado em processo de transmissao em barreiras de espalhamento é a
ressonancia Fabry-Pérot. Esse fendmeno ocorre devido as miltiplas reflexdes e trans-
missoes nas interfaces da barreira, resultando em interferéncias construtivas e destrutivas
da funcao de onda. Retomando a analogia com a éptica, como discutido na subsegao
3.1.5, podemos comparar a barreira de espalhamento como uma regiao de indice de re-
fracao diferente da parte externa da barreira.

Para entender melhor a origem da ressonancia de Fabry-Pérot, vamos analisar uma
barreira de espalhamento do ponto de vista da 6ptica, considerando-a como um meio de

indice de refragdo ngy, dado pela Eq. (3.36), e largua d. Uma onda incide obliquamente
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com angulo de incidéncia # na primeira interface, onde é dividida em uma onda refletida
e transmitida. Essa ultima, por sua vez, sofre multiplas reflexdes nas duas bordas (z = 0

e x = d), como estd representada na Fig. 3.7 (a).

Figura 3.7 — (a) Representagao de uma onda incidindo em uma barreira de esplamento e
sofrendo muiltiplas reflexoes. (b) Esquema geométrico ampliado de (a).

@ g / ®) d=D
l3
r3 ) ondas
ondas transmitidas ¢
refletidas t2 C ..............
() ¢
f
1 ¢ / 1
B
............. 0.
onda 0 = 0 A
incidentei O d > T

Fonte: Autor, 2019.

A partir da Fig. 3.7 (b), onde é representando um esquema geométrico, analisamos
o caso particular de duas ondas transmitidas, t; e t5, que, assim como as ondas na Optica,

podemos calcular a diferenca de caminho 6ptico entre essas duas ondas, ou seja,

Al = ny (BC + CD) — BN, (3.65)

onde BC = CD = d/cos¢ e BN = 2dtan¢sinf. Usando o andlogo a lei de Snell,

sin @ = no; sin ¢, obtemos

Al = 2nyd cos ¢. (3.66)

A transmissao, considerando as duas ondas transmitidas ¢; e ty, é obtida por Tis =
[t1|* + [ta]? + 2|t1||t2| cosd, onde § = q,Al é a diferenca de fase com vetor de onda g,
dentro da barreira, dado pela Eq. (3.20). A transmissao serd maxima quando tivermos
|0max| = 0,27, 47, ... e minimo quando [dpi| = 7,37, . ...

Se considerarmos um numero muito grande de reflexoes e transmissoes dentro da
barreira (que podemos definir suas correspondentes amplitudes como 7’ e t'), também

teremos um numero muito grande de ondas refletidas e transmitidas na regiao externa
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(para diferenciar, tomaremos as amplitudes r e t, respectivamente). Para calcular a trans-
missao total, devemos levar em consideracao as diferentes combinacoes de ondas trans-
mitidas através da barreira, ou seja, tt', tt'r2e®, ... tt'r?=Dein=13  Dessa forma, a

amplitude de transmissao total sera dada por

tt

e R e R e s

(3.67)
De onde podemos calcular a probabilidade de transmissao total T = |7|> = 7*7, que é
dada por

1
T:
1+ Fsin?(§/2)’

(3.68)

onde F = 4R/(1— R)?, que s6 depende da refletividade R = |r|?, é conhecido como finesse
da barreira. Na dptica, essa grandeza esta relacionada a medida da nitidez das franjas de
interferéncia.

Uma vez conhecido § = ¢, Al = 2q,n21d cos ¢ e calculando R a partir das fungoes
de onda (3.32) e (3.33), podemos determinar a mesma Eq. (3.61) obtida pelo método da
matriz de transferéncia. Nessa expressao, tomando ¢,d = nm, encontramos as energias

onde ocorre a ressonancia (isto é, T'= 1), que é dada por

A2 n?m?

No préoximo capitulo mostraremos resultados de transmissao eletronica através
de barreiras de espalhamento no grafeno, onde poderemos identificar as ressonancias de
Fabry-Pérot nessas estruturas. Um diferenca fundamental com os resultados obtidos a
partir da equacao de Dirac com aqueles para a equacao de Schrodinger é que as res-
sonancias de Fabry-Perot para o primeiro caso dependem do vetor de onda ¢, e nao

somente de ¢, [106].
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3.5 Formalismo Landauer-Buttiker

3.5.1 Condutancia

Nas se¢oes anteriores descrevemos um método para obter a probabilidade de trans-
missao de um elétron numa regiao contendo barreiras de espalhamento. Entretanto, esta
probabilidade de transmissao nao ¢ uma grandeza mensuravel experimentalmente. Por-
tanto, necessitamos conectar a funcao T'(F,¢) a uma quantidade que pode ser medida.
Isso foi feito primeiramente por Landauer em 1957 [107], que demonstrou a relagao entre a
condutividade com a propabilidade de elétrons transmitir através da mesma. Essa relacao
ficou conhecida como férmula de Landauer. Nessa secao vamos determinar tal expressao
para sistemas de dois terminais. Sua extensao para sistemas multi-terminais, obtida por
Biittiker [56], também pode ser derivada. O formalismo de Landauer-Biittiker, como é
conhecido, é um método bem estabelecido e revisoes detalhadas podem ser encontradas
em [57,108,109].

Com o objetivo de quantificar a corrente elétrica através de um sistema de dois
terminais quando este estiver sujeito a uma diferenca de potencial Vgp, iremos considerar
o transporte dos portadores de carga através de um dispositivo conectado a dois reser-
vatorios ideais de elétrons, denominados fonte e dreno, o qual fornecem elétrons com vérias
energias e diferentes momentos através de terminais & regiao de espalhamento (como esta

representado pela Fig. 3.8).

Figura 3.8 — (a) Configuracdo de um dispositivo de dois terminais conectados a dois reser-
vatérios com potenciais quimicos diferentes. (b) Representacao de uma barreira cercada por um
mar de férmions de elétrons com positiva voltagem do lado direito e bandas planas imediata-
mente fora da barreira.

(a) (b)

Regido
m eV
K ¥

espalhamento
M
Us

Reservatorio 1
7 OLIOJBAIISY

Terminal 1 Terminal 2

Fonte: Autor, 2019.

Em um sistema em equilibrio, a distribuicao de elétrons em cada reservatorio é

dado pela distribui¢ao de Fermi-Dirac f(E — ), onde p, é o potencial quimico do re-
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servatério a = 1,2. No entanto, essa situacao de equilibrio deixa de ocorrer quando o
sistema esta submetido a uma diferenca de potencial Vyp. Entretanto, se considerarmos
Vep pequeno, podemos considerar dois diferentes niveis “quase-Fermi” em cada reser-
vatério [57).

O reservatorio 1 (fonte), no equilibrio termodinamico, fornece elétrons de entrada
com vetores de onda k = (kz, k) com um potencial eletroquimico p;. De forma andloga, o
reservatério 2 (dreno) fornece elétrons com potencial eletroquimico uy. A corrente elétrica,
originada a partir da diferenca de potencial estabelecida no canal, sera devido a esses dois
fluxos eletronicos. Portanto, a expressao da corrente, originada a partir de elétrons no

terminal «, é dada por [94]

dk

I, =4e /000 f(E, ,ua)vw(k’)T(k;)%, (3.70)

onde e é a carga elétrica, o fator 4 é devido a degenerescéncia de spin (1, ) e vale (K, K'),
vx(lg) ¢ a velocidade de grupo do elétron e estd relacionado com a densidade de corrente
que, nessa situagao é unidimensional, ou seja, j, = nqu,. A fungao de Fermi f(E, u,) déd a
probabilidade de cada estado estar ocupado, governado pelo nivel de Fermi p,, do terminal
esquerdo e dk /27 é introduzido como a contagem do ntimero de estados k= (ky, ky).

E mais conveniente realizar a integragdo em (3.70) sobre a energia ao invés do

numero de onda. Isso pode ser feito por uma mudanca de variavel de integracao

dk 1
_ L 71
dk = pdE = 4 dE, (3.71)

onde usamos a relagao E = hup|k|.

A componente da velocidade na direcao x é dada por

Uy = vp% = vp cos(h), (3.72)

onde # é o angulo entre os vetores de onda ke l;w Sabendo que h = h/2m e usando as

Egs. (3.72) e (3.71) na Eq. (3.70), teremos

4 /2 00
h:f/ F(E, j)T(E, 0) cos(0)d0dE (3.73)
—7/2 JUL
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4 w/2 oo
h=- / F(E, 12)T(E, 0) cos(0)dOdE, (3.74)
—7/2 J Uz

onde denotamos a parte inferior da banda do lead a por U, e assumimos que o coeficiente
de transmissao ¢ o mesmo em ambos os lados da barreira. A corrente total é a soma das
Eqgs. (3.73) e (3.74), que resulta
4e [T/? o
I=5L+1= ™ s cos(0)do o [f(E, ) — f(E, u)]T(E,0)dE, (3.75)
onde fizemos Us — U; na Eq. (3.74), uma vez que os elétrons no intervalo de U, para
U; nao contribuem para a corrente porque nao existem estados propagantes com essas
energias do lado esquerdo.
E importante notar que expressao geral (3.75) nao é simplesmente proporcional
a Vgpp e, portanto, nao obedece a lei de Ohm. Podemos fazer algumas aproximagoes,

levando em consideracao valores para tensao aplicada e temperatura:

e Quando temos Vpp grande e baixas temperaturas, a contribuicao devido ao reser-
vatério 2, com um baixo potencial quimico, é desprezado e, portanto, a corrente

total sera devido exclusivamente ao reservatério 1:

de [T/? >
== cos(6)db f(E, um)T(E,0)dE (3.76)

I
h —7/2 U,

e Em baixas temperatura (kg1 < Er — p1), onde os elétrons sao altamente degenera-
dos, a funcao de Fermi pode ser aproximada por uma funcao degrau e, dessa forma,

teremos

4e [™/? e
r=2 " cos(0)d0 / T(E,0)dE (3.77)
h —7/2 1

2

e Se Vgp é muito pequeno, podemos aproximar a distribuicao de Fermi-Dirac por uma
expansao em Taylor em torno do valor médio do potencial quimico p = (1 + p2)/2,

e, considerando que p; — ps = eVpp, temos

Af (E, )

Of (E, p)
ol b

f(E7/“L1>_f<E7:u2)%eVFD OF )

= —eVr (3.78)

onde fizemos 0/0u — —9d/OFE no ultimo termo da expressao porque f(E, u) é uma
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funcao apenas da diferenca E — u. Portanto

L 4622@ / " cos(0)d0 / h (-2—]1;) T(E,0)dE (3.79)

—7/2 Uy

Nesse limite, a corrente I é diretamente proporcional a tensao Vrp aplicada, tal que

a lei de Ohm é mantida e, portanto, a condutancia é dada por

w/ oo
Py <8f

= = cos(0)do ——) T(E,0)dE, (3.80)
VeD h )z U1

onde fator e?/h é descrita como a unidade quantica de condutancia, com magnitude

38,7 uS [94].

e Por fim, em temperaturas muito baixas (" — 0, u = EF), podemos aproximar

—0f(E,pn)/0FE =~ §(E — u) = §(E — Er). Com tal aproximagao, obtemos

I 4e2 [T/2

GE)=——=
(B)=3—-=7, o

T(Er,0)cos(0)do, (3.81)

Se considerarmos o sistema com largura W muito pequena, ou seja, um sistema
quase unidimensinoal, teremos uma quantizacao da componente do vetor de onda nessa
direcao (k, = k), como foi discutido antes para o caso das nanofitas de grafeno. Dessa
forma, o estado em um dado terminal é a superposicao de todos os modos possiveis, ou
seja, ¥, =Y €% o, (y), onde ¢, é a componente do vetor de onda na direcio = para
um dado valor de energia E e ¢, sao constantes complexas. As funcgoes ¢, satisfazem
as condicoes de contorno impostas pelas bordas e sao ortonormais, fOW Oropdy = Opy.
Considerando o caso em que T' = 0 K, a corrente total é dada pela soma das correntes de

todos os n modos

4 o
== / T,dE. (3.82)
2

n

Assumindo que 7T, seja aproximadamente constante no intervalo p; — o, teremos

4e? p1 — fo 4e?
JZTETZ:T”( - ) = I= T;Tn Vib. (3.83)
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O ~ 2 c ]u ~ C'
h jn' '81

Essa expressao (férmula de Landauer) permite a andlise de propriedades de transporte
eletronico em sistemas mesoscopicos a partir da probabilidade de transmissao. Assim,
para o caso particular em que temos um condutor balistico, T,, = 1, a condutancia sera

dada por

4 2
G = %M, (3.85)

onde M é o nimero total de modos transversais ocupados no canal [57].

3.5.2 Ruido em sistemas de dois terminais e fator Fano

Qualquer sinal que pode ser medido deve ser detectado contra um fundo de ruido.
Em situagoes praticas, como por exemplo na drea de telecomunicagoes, o ruido é altamente
indesejado e deve ser suprimido tanto quanto possivel. Entretanto, o ruido também pode
conter informacoes sobre um determinado sistema fisico. Nessa se¢ao vamos examinar o
efeito de um ruido em sistema mesoscopico de dois terminais, como apresentado na Fig.
3.8.

De modo geral, é mais conveniente analisar um ruido em termos de sua densidade
espectral S(w), que é uma transformada de Fourier da funcao correlagao corrente-corrente,

dada por [110]

S(w) =2 / h e“HAI(t +to, T)AI(ty, T))dL, (3.86)

—00

onde AI(t,T) é a flutuagao da corrente dependente do tempo para uma dada voltagem
aplicada Vrp em uma dada temperatura 7.

Existem duas fontes comuns de ruidos em sistemas de dois terminais: (i) ruido
térmico ou ruido de Johnson, que é devido a flutuagoes térmicas. No limite de baixas

frequéncias relativas ao frequéncia caracteristica do sistema (fiw < kgT'), esse ruido nao
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depende da frequéncia e é conhecido como ruido branco. Nesse caso, a Eq. (3.86) sera
S =4kgTG, (3.87)

em que G é a condutancia do sistema. (ii) Ruido de disparo (shot noise, em inglés) aparece
devido a discretizagao da carga. No caso particular, quando essas particulas viajam no
dispositivo sem correlagao no tempo, esse tipo de ruido é conhecido como ruido de Poisson
que pode também ser considerado um ruido branco para baixas frequéncias. Neste caso,

a densidade espectral é dada por
SPoisson = 2el. (388)

No formalismo de Landauer-Biittiker, a corrente se deve a transmissao de elétrons
que ocupam estados de espalhamento. O principio de Pauli proibe a ocupagao multipla
desses estados, que em sistemas de dois terminais necessariamente correlaciona a chegada
de elétrons a fonte a partir de um tnico estado de espalhamento.

Seguindo o mesmo procedimento feito na segao anterior, a férmula de Landauer

para temperaturas finitas em sistemas de dois terminais é dada por

e

= / " AEL(E ) — (B pa)|T(E). (3.89)

Usando essa expressdo na Eq. (3.86) e tomando a consideracao de resposta linear, de
modo que as probabilidades de transmissao sejam consideradas independentes da energia

e avaliadas no potencial quimico comum pu, teremos

e? 5 eVrp

n

A Eq. (3.90) se reduz ao ruido de Johnson, Eq. (3.87), no limite eVpp/kgT — 0.
O segundo termo é o ruido de disparo que, no limite de temperatura zero (7" — 0), se

reduz a
62
Saisparo(T' = 0) = 2eVpp—- Zn: T.(1—T,). (3.91)

Como o ruido de disparo representa a flutuagoes devido a chegada nao correlaci-
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onada de elétrons, quando 7;,, = 1 os canais de transmissao estao totalmente abertos e
temos transmissao completa de um fluxo estacionarios de elétrons sem qualquer flutuacao,
os quais sao suprimidas pelo principio de exclusao de Pauli. Por outro lado, se T}, = 0,
nao teremos ruido de disparo porque simplesmente nao teremos elétrons chegando na-
quele canal. O méaximo ruido que um tnico canal pode contribuir aparentemente ocorre
em T,, = 1/2, quando o canal estd em um intermedidrio entre aberto e fechado e existem
espaco para flutuagoes maximas.

No limite para transmissées baixas, T,, < 1, a Eq. (3.91) serd
o2
Sdisparo = SPoisson = 26‘/FDE ; Tn = 26[7 (392)

definido como ruido de Poisson induzido por elétrons independente e aleatorio.
Uma forma de quantificar o ruido de disparo é usando uma propriedade importante
denominada fator Fano (F), que é a medida entre a razao do ruido de disparo e o ruido

de Poisson:

F— Sdisparo . n '

S Poisson E Tn
n

(3.93)

Algumas investifagoes sobre ruido de disparo tem sido relatados em nanoestruturas
de grafeno. Quando a razao entre a largura W e o comprimento L de uma determinada
amostra de sdo muito grandes (W/L — o0), o espagamentos entre os modos torna-se

pequeno e podemos substituir a soma sobre os canais por um integral, ou seja,

/7r/2 T(E,0)(1—T(FE,0))cosfdb

F— —7/2

= (3.94)
/ T(E,0) cos6db

w/2

Nesse limite, Tworzydto et al. mostrou que o fator Fano nos pontos de Dirac é igual
a 1/3, valor este que é o mesmo apresentado por sistemas difusivos [111]. Os casos limites
sao ' =1 (processo Poissoniano) e ' = 0 (regimes balisticos). Cheianov e Falko também
relataram valores de fator Fano nao usuais em jungoes n-p no grafeno [112]. Enquanto

Zuo e Guo investigaram propriedades de ruido de disparo em sistemas de dupla barreira
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de potencial no grafeno e verificaram que o valor F' = 1/3 ocorre em todos os minimos
de condutancia incluindo pontos de Dirac [113]. Essa similaridade na supressao de ruido
de disparo entre grafeno e metais difusivos é interpretada pela contribuicao coletiva de
canais abertos sem ruidos, F' = 0, e canais fechados de ruido Poissoniano, F' = 1, nos
espectros de transmissao [111,113-115].

A similaridade entre o valor do fator Fano no grafeno e em metais desordena-
dos tem intrigados muitos pesquisadores e ainda é um tema bastante discutido. Zuo e
Guo acrescentam que similaridade pode ser interpretada como um efeito combinado de

tunelamento Klein, tunelamento ressonante e casamento de pseudospinor [113].
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Transporte eletronico no grafeno

Neste capitulo, vamos analisar as propriedades de transporte eletronico para es-
truturas de grafeno para o caso de barreiras simples e duplas de espalhamento através de
calculos analiticos e numéricos. Para tal, iniciaremos com situagoes particulares envol-
vendo barreira simples de potencial em uma estrutura sem gap, A = 0 (férmions de Dirac
sem massa), e com gap de energia, A # 0 (férmions de Dirac massivos). Iremos verificar
de que maneira a modulacgao na velocidade de Fermi modifica o transporte eletronico
nesse sistema. Para os calculos numéricos, parametros estruturais sao ajustados de modo
similar aos propostos por Katsnelson et al. [24] a titulo de verificagao do nosso modelo.

No final do capitulo, estenderemos para situagao de barreira dupla.

4.1 Barreira simples de potencial

O sistema de barreira simples de potencial é aquele esquematizado na Fig. 3.3,

onde faremos discussoes de casos especificos que serao tratados a seguir.

4.1.1 Grafeno sem gap e velocidade de Fermi uniforme

Na Fig 4.1, apresentamos um grafico em coordenadas polares da probabilidade de
transmissao, para elétrons incidentes através de uma barreira retangular de potencial em
um sistema com férmions de Dirac sem massa (A = 0). Na Fig 4.1(a) fixamos a energia
incidente do elétron, £ = 80 meV, a largura da barreira de potencial, d = 100 nm, e
verificamos o efeito da altura da barreira Uy na transmissao. Observamos que existe uma

forte dependéncia da transmisisao com a direcao na qual o portador incide na barreira,
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exibindo uma transmissao maxima para uma incidéncia normal, 8 = 0, para dois valores
distintos de Uj, esse resultado concorda com aqueles obtidos por Katsnelson et al. [24]
e é um comportamento caracteristico do tunelamento relativistico de férmions de Dirac
sem massa, estando diretamente relacionada ao paradoxo de Klein da Eletrodinamica
Quantica.

A partir da Eq. (3.63), onde tomamos Uy > E, podemos notar que diferentemente
dos elétrons nao relativisticos, governados pela equagao de Schrodinger, a transmissao é
maxima através da barreira independentemente da altura da mesma. Essa caracteristica
pode ser entendida através da conservagao do pseudospin e a simetria elétron-buraco que

sao essenciais nesse processo e que foram devidamente explicados na secao Sec. 3.3.

Figura 4.1 — Probabilidade de transmissao T através de uma barreira simples de potencial
com largura em fungao do angulo de incidéncia 6 para uma monocamada de grafeno. A energia
incidente F dos elétrons foi fixada como E = 80 meV.

(a) (b)
— U= 200 meV — d =100 nm

90° o 90° B
5" — Up= 300 meV 1L 5" — d=150nm
. : 60°

60

0.8F 0.8F
0.6 0.6
0.4} 0.4}
15° 15°
0.2} 0.2k
> >
= O 0 g 0 0
345° 345°
270° 285° 270° 285°
0.0 02 04 06 08 1.0 0.0 02 04 06 08 1.0
T(6) T(6)

Fonte: Autor, 2019.

Notamos também que na Fig 4.1 aparecem modos ressonantes para valores de
0 # 0, essa condi¢do ocorre quando ¢,d = nm (n = +1,42,...), que é quando todos
os portadores de carga atravessam a barreira. Esses modos podem variar com mudanca

tanto na altura da barreira Uy, que influencia diretamente o valor de ¢,, Fig 4.1(a), como
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na sua largura d, Fig 4.1(b).

Na Fig. 4.2, apresentamos resultados da transmissao, em forma de um grafico de
contorno, em termos da energia incidente, F, e angulo de incidéncia, 6. As diferentes
tonalidades, partindo de um azul escuro a um amarelo esverdeado, corresponde a diferen-
tes valores de T' no intervalo de 0 a 1, respectivamente, como esta mostrado na barra de
nivel. Como esperado, observamos transmissao maxima para 6 = 0, independentemente
da relacao E — Uy. Podemos ver também que a probabilidade de transmissao oscila a
medida que a energia aumenta para certos valores de 6, indo a zero para valores proximos
a altura da barreira e angulos relativamentes grandes. Para angulo proximo a incidéncia
normal, notamos que a parte oscilante vai quase a zero, mas volta a ter modos oscilantes
para valores de energias maiores que Uy. Isso pode ser entendido em termos do valor
do momento ¢,, quando este assume valores reais, temos modos oscilantes, mas quando
passa a ser puramente imaginario, a transmissao ¢ determinada por estados evanescentes

na regiao da barreira.

Figura 4.2 — Grafico de contorno da probabilidade de transmissao em termos da energia do
elétron incidente e seu angulo de incidéncia para uma altura de barreira (a) Uy = 100 meV e
(b) Up = 200 meV. Os demais valores sao mantidos, ou seja, d = 100 nm, A =0e { = 1.

(a) (b)

1.0 1.0 1.0
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g 0o 0.6 06
T
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E@meV) E(@meV)
Fonte: Autor, 2019.
E interessante observar que quando o potencial passa de Uy = 100 meV, Fig.

4.2(a), para Uy = 200 meV, Fig. 4.2(b), a configuracdo do grafico modifica, mas, em
torno da regiao onde a energia estd proxima a altura do potencial, ¢ mantida uma estreita

faixa em que a transmissao é maxima, proximo ao angulo de incidéncia normal.

Instituto de Fisica - UFAL



4.1 Barreira simples de potencial 5

4.1.2 Grafeno com gap e velocidade de Fermi uniforme

Agora examinamos nosso sistema de barreira simples considerando um gap de ener-
gia ao longo de toda a estrutura do grafeno, inclusive dentro da prépria regiao da barreira.
O efeito desse gap induzido é mostrado na Fig. 4.3. Podemos ver que, diferentemente
do caso de grafeno sem gap, onde a barreira é completamente transparente para férmions
de Dirac com incidéncia normal a barrreira de potencial, a transmissao 1" para grafeno
com gap apresenta valor menor que 1 para a incidéncia normal, como é mostrado na Fig.
4.3(a) e destacado na Fig. 4.3(b) com zoom para valores de § pequenos. Como comentado
antes, essa caracteristica de abertura de gap de energia é de certo modo desejavel para,
por exemplo, controle de corrente em dispositivos baseados em grafeno tais como diodos,

transistores entre outros.

Figura 4.3 — (a) Probabilidade de transmissao T através de uma barreira simples de potencial
com largura em funcao do angulo de incidéncia 6 para uma monocamada de grafeno com gap
induzido ao longo de toda a estrutura. A energia incidente E e a altura da barreira de potencial
foram fixadas como E = 80 meV e Uy = 100 meV, assim como a largura d = 100 nm. (b)
Regiao ampliada préximo a valores pequenos de 6 pequenos, onde o tunelamento de Klein deixa
de existir.
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Fonte: Autor, 2019.

Como feito para o caso sem gap, plotamos um grafico de contorno da probabilidade
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de transmissao em termos da energia incidente e do angulo de incidéncia, levando em
consideracgao o gap de energia. Na Fig. 4.4, temos o grafico para uma barreira de potencial
com altura Uy = 200 meV e dois valores pequenos de A: Fig. 4.4(a) A = 10 meV e Fig.
4.4(b) A = 20 meV. Notamos uma propriedade marcante nesse sistema em rela¢do ao caso
sem gap, onde nao observavamos processo de retroespalhamento na incidéncia normal. A
probabilidade de transmissao é suprimida na regiao em torno do valor de U, para elétrons
incidindo na direcao normal devido a caracteristica evanescente da funcao de onda dos
elétrons na barreira.

Figura 4.4 — Gréfico de contorno da transmissao em termos da energia do elétron incidente e
seu angulo de incidéncia para uma altura de barreira fixa Uy = 200 meV e variando o gap de
energia (b) Uy = 200 meV.

(a) A =10 meV (b) A =20 meV
150
o T T

1.0 1.0 1.0

0.5 0.8 0.8
T 00 0.6 B 0.6
T T

-0.5F 0.4 -0.5 0.4

1.0 0.2 1.0 02

15 0 -1 0

50 100 150 200 250 300 50 100 150 200 250 300
E(meV) E(meV)

Fonte: Autor, 2019.

4.1.3 Grafeno com velocidade de Fermi variavel

Os resultados anteriores mostram a dependéncia da probabilidade de transmissao
em termos de angulo de incidéncia e energia incidente dos portadores de carga no grafeno
penetrando em uma barreira de potencial com e sem gap de energia em sua estrutura.
Nessa sec¢ao, iremos incluir um outro efeito, a modulacao da velocidade de Fermi na regiao
da barreira.

Levando em consideragao uma barreira de potencial em uma estrutura com e sem
gap, investigamos o efeito da velocidade de Fermi nas propriedades de transporte. Ja foi

verificado experimentalemte que a velocidade de Fermi em uma monocamada de grafeno
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pode variar seu valor. Por exemplo, Hwang et al. [43] induziram uma velocidade de Fermi
com valor 2,5 x 10% m/s sobre substrato de Quartz e cerca de 0,85 x 106 m /s sobre metal.
Na Fig. 4.5(a) mostramos o efeito da velocidade de Fermi para valores maiores do que
aquele apresentado no grafeno puro (£ > 1) em uma barreira de potencial (Uy = 300 meV,
d = 100 nm) sem gap. Na Fig. 4.5(b), tomamos os mesmos dados de (a) com valor de

velocidade de Fermi menores (£ < 1) que no grafeno puro.

Figura 4.5 — Probabilidade de transmissao 1" através de uma barreira simples de potencial
com largura d = 100 nm e altura Uy = 300 meV em funcdo do angulo de incidéncia 6 para
uma monocamada de grafeno. A velocidade de Fermi é variavel dentro da regiao da barreira de
potencial. A energia incidente F dos elétrons foi fixada como F = 80 meV e consideramos o
caso de grafeno sem gap

(a) =1

— ¢=1.0
— &=15
— ¢=2.0
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Fonte: Autor, 2019.

Na Fig. 4.5(a) é evidente que quando a velocidade de Fermi na regiao da barreira
de potencial é maior do que a velocidade fora da barreira, novos canais de tunelamento
surgem. Para a incidéncia normal, ainda continuamos a ter transmissao maxima para
quaisquer valores de velocidade de Fermi, ou seja, o tunelamento Klein ainda prevalece.
No entanto, devemos destacar que esse resultado mostra a possibilidade de controlar a
transmissao de elétrons através da barreira, para angulos diferente de zero, ajustando o

valor da velocidade de Fermi dos portadores de carga, criando, dessa forma, uma nova
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rota para controle de Férmions de Dirac no grafeno.

Fazendo Uy = 0, ou seja, considerando apenas uma faixa de velocidade variavel em
uma estrutura de grafeno sem gap, e ajustando valores dos parametros analogos aqueles de
Concha & Tesanovi¢ [87], verificamos o efeito exclusivamente da modulacao da velocidade
de Fermi em uma regiao d. A Fig.4.6 mostra esse resultado para essa faixa de velocidade

que também pode ser denominada de barreira de velocidade.

Figura 4.6 — Probabilidade de transmissao através de uma barreira de velocidade. Os valores
escolhidos sao agora ' = 100 meV e d = 350 nm.
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Fonte: Autor, 2019.

Nossos resultados, usando a técnica de matriz de transferéncia, concondam exa-
tamente como os obtidos por Concha e Tesanovi¢ [87]. Portanto, a existéncia de trans-
missao maxima em determinados angulos de incidéncia, caracterizam o comportamento

ressonante do sistema.
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4.1.4 Condutancia

Fechamos essa parte de estudos de transporte de portadores de carga em uma sim-
ples barreira de potencial e velocidade de Fermi no grafeno, analisando uma outra impor-
tante propriedade fisica nesse sistema, a condutancia. Uma vez conhecida a probabilidade
de transmissao, a condutancia pode ser calculada usando a equacgao de Landauer-Biittiker
(3.80).

Na Fig. 4.7(a) plotamos o grafico da condutancia em termos de energia para
uma simples barreira de potencial com largura d = 100 nm e altura Uy = 200 meV
com velocidade uniforme, ou seja, £ = 1 ao longo de toda a estrutura para A = 0 meV
(curva vermelha) e A = 20 meV (curva preta). Observa-se uma regiao de alargamento
para condutancia nula a medida que aumentamos o termo A. Isso estd diretamente
relacionado com a faixa proibida que surge no grafico de transmissao com gap (observado
na Fig. 4.4). Nao existe condutancia para energias menores que o A, assim como para

regices Uy + A < E < Uy — A, pois ¢, vai a zero e consequentemente 1" e G.

Figura 4.7 — Condutancia versus energia de Fermi através de uma simples barreira de potencial
com largura d = 100 nm e altura Uy = 200 meV para uma monocamada de grafeno com (a)
€=1,A=0eA=20e (b) £=0,5;1,0;1,5 para A = 0.
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Fonte: Autor, 2019.

Para o segundo caso, Fig. 4.7(b), plotamos o gréifico da conduténcia em termos
da energia, considerando A = 0 e com valores de d e Uy mantidos. Levamos em conta a
variacao da velocidade de Fermi na regiao da barreira, onde foram usados £ = 0,5;1,0 e
2,0. Podemos ver nesse caso que, a medida que a energia aumenta, a condutancia tem
um comportamento oscilatorio, mais pronunciado no caso & = 0,5 e apresenta um vale

quando a energia se aproxima da altura da barreira. Quando a velocidade de Fermi na
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regido das barreiras é modificada, podemos observar um aumento (redugao) no valor da
condutancia para velocidade de Fermi menores (maiores) que aquela do grafeno puro.
Isso pode ser entendido fazendo uma analogia éptica (verificando a Eq. 3.36), onde para
& > 1 o indice de refracao aumentaria e consequentemente o angulo critico, reduzindo a

quantidade de portatodores de carga penetrando na barreira.

4.2 Transporte quantico em barreira dupla

Passamos a analisar um sistema de dupla barreira de potencial e velocidade em
uma monocamada de grafeno com e sem gap de energia. Esse sistema esta representado
pela Fig. 3.5, onde Uy(y), di(2), §1(2) sao a altura do potencial, largura da barreira, e razao
entre as velocidades para a primeira (segunda) barreira e D é a distancia entre as duas
barreiras. A extensao para esse novo sistema ¢ relativamente simples, uma vez que agora
teremos quatro interfaces, faremos N = 4 na Eq. (3.57) e consequentemente obtemos a

matriz 7 para em seguida extrair a probabilidade de transmissao.

4.2.1 Grafeno sem gap e barreira de potencial e velocidade

Nessa se¢ao, vamos analisar as propriedades de transporte em uma dupla barreira
de potencial considerando o grafeno sem gap de energia. As duas barreiras estao separadas
por uma distancia D e surgem a partir de efeitos de um potencial eletrostatico (gate)
modulada pela velocidade de Fermi como representado pela Fig. 3.5.

A Fig. 4.8(a) mostra a probabilidade de transmissdo T através de duas barreiras
de potencial em funcao do angulo de incidéncia € para uma monocamada de grafeno sem
gap com Uy = Uy = 200(300) meV para curva em vermelho (azul), d; = dy = D = 100 nm
com velocidade de Fermi uniforme. A energia incidente dos elétrons foi fixada em E = 80
meV. Podemos observar que a transmissao permanece maxima para incidéncia normal,
que confirma novamente o tunelamento de Klein para os portadores de carga através de
barreira de potencial. Por outro lado, observamos um aumento nos estados ressonantes
para outros valores de 6. Esse efeito pode ser entendido considerando que agora temos
duas condigoes de ressonancia, uma associada as ressonancias de Fabry-Pérot que diz
respeito as interferéncias internas (ver Sec. 3.4) das ondas na regiao das barreiras e

outra aos estados quase-ligados localizados na regiao entre as barreiras que se comporta

Instituto de Fisica - UFAL



4.2 Transporte quantico em barreira dupla 81

Figura 4.8 — Probabilidade de transmissao 1" através de duas barreira de potencial em funcao
do angulo de incidéncia # para uma monocamada de grafeno sem gap. Consideramo o caso de
velocidade uniforme (a) para dois valores de potenciais Uy = Uy = Uy = 200 e 300 meV. (b)
Para um dado valor de Uy = Us = 300 meV, variamos £ nas duas barreias. A energia incidente
E dos elétrons foi fixada como £ = 80 meV.
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Fonte: Autor, 2019.

como um pocgo de potencial finito. Dessa forma, quando a energia do elétron incidente é
alinhada com as energias dos estados quase ligados do poco, surgem efeitos ressonantes.
Com o aumento da altura das duas barreiras, é esperado mais canais de transmissao, pois
teremos mais estados ligados. Isso de fato ocorre quando mudamos Uy = 200 meV para
Uy = 300 meV.

Analisando o efeito da mudanca da velocidade de Fermi na regiao das barreiras
de potencial, mantemos a altura das duas barreiras fixas, U; = Uy = Uy = 300 meV, e
dobramos o valor da velocidade de Fermi dentro das regioes de espalhamento. O resultado
¢ mostrado na Fig. 4.8(b) para { = 1 (velocidade de Fermi uniforme) e £ = 2 (o dobro da
velocida de Fermi normal). Podemos observar que a modulacao na velocidade de Fermi
muda o comportamento da probabilidade de transmissao, onde para angulos 6 < 30°,
surge um aumento na probabilidade de transmissao maxima e uma mudanca nos picos

ressonantes para os demais angulos.
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Figura 4.9 — Grafico de densidade da probabilidade de transmissdo em termos da energia do
elétron incidente e seu angulo de incidéncia para dupla barreira sem gap de energia. Conside-
ramos o valor do potencial nas duas barreiras Uy = 200 meV. A velocidade de Fermi em (a) é
considerada uniforme ao longo de toda a estrutura e varidavel dentro das regioes das barreiras

com valores (b) £ =2, (¢) £ =3, (b) £ =0,5.
(b) ¢=2,A=0
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Fonte: Autor, 2019.

Como foi feito para o sistema de barreira simples, plotamos um grafico de contorno
do coeficiente de transmisisao, para elétrons incidentes na dupla barreira com energia F,
em fungado do angulo de incidéncia 6. A Fig. 4.9(a) mostra esse grafico para dupla
barreira de potencial com velocidade de Fermi uniforme. Novamente podemos observar
a dependéncia da transmissao com o angulo de incidéncia e a energia, mas diferente
do caso de uma barreira simples, teremos mais modos ressonantes devido a combinacao

dos efeitos da ressonancia de Fabry-Peérot e a transmissao ressonante devido aos estados
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quase ligados da regiao entre as barreiras. Em todas as situagoes, temos para 6 = 0 a
transmissao maxima 7" = 1 (tunelamento de Klein), isso ocorre devido ao comportamento

quiral das quaseparticulas, como discutido antes.

4.2.2 Grafeno com gap e barreira de potencial e velocidade

Em todas as situagoes discutidas anteriormente para o transporte eletronico em
monocamada de grafeno com dupla barreira de potencial, consideramos A = 0, onde foi
observado o efeito do tunelamento de Klein para portadores de carga incidindo de forma
normal a barreira de espalhamento. Para verificar de que forma o termo de gap pode
influenciar a transmisao em estruturas de dupla barreira, vamos reproduzir os resultados

levantados na Fig. 4.9(a) e (b) considerando A # 0.

Figura 4.10 — Grafico de densidade da probabilidade de transmissao em funcao da energia do
elétron e seu angulo de incidéncia para dupla barreira. Consideramos valores de Uy = 200 meV
e A =20 meV nas duas barreiras, ajustando { =1 em (a) e £ =2 em (b).

(a) £=1, A =20 meV (b) ¢ =2, A =20 meV
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Fonte: Autor, 2019.

Observamos que, em ambos os caso da Fig. 4.10, surgem estados ressonantes
dentro do gap de transmissao que nao ocorre para o caso de uma barreira simples. Desta-
camos esse comportamento na Fig. 4.11, onde plotamos a probabilidade de transmissao
em fungao da energia para incidéncia normal com os mesmos parametros da Fig. 4.9(b)
(com A = 0) e Fig. 4.10(b) (com A = 20 meV).

Esses picos interiores a regiao proibida de transmissao estao associados aos estados

quase ligados dentro da regiao entre as duas barreiras. A localizagao desses estreitos picos
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Figura 4.11 — Probabilidade de transmissao em termos da energia do elétron incidente para
dupla barreira. Consideramos o valor do potencial nas duas barreiras Uy = 200 meV e £ =2 ¢
incidéncia normal (6 = 0) para os casos A =0 e A =20 meV.

U )

0.6

— §=2,A =0meV
— ¢=2,A =20 meV

-

50 100 150 200 250 300

E (meV)

0.4

Fonte: Autor, 2019.

dependem da escolha dos parametros das barreiras bem como do gap de energia e podem
ser usadas, por exemplo, como filtros de onda. Podemos ver o resultado para o caso

particular A = 0, curva em vermelho, onde é evidente o tunelamento de Klein.

4.2.3 Condutancia

Como feito para o caso de uma barreira, plotamos a condutancia para o caso de
dupla barreira de potencial e velocidade. A Fig. 4.12(a) mostra a condutancia em termos
de energia para a dupla barreira de potencial com velocidade uniforme para dois valores
de gap de energia (A =0e A =20 meV).

Na Fig. 4.12(b) plotamos o gréifico da condutancia, considerando A = 0 e diferen-
tes valores para a velocidade de Fermi na regiao da barreira. Os resultados apresentam
uma ligeira diferenca em relagao aqueles da barreira simples, pois percebemos um aumento
na oscilagao devido aos estados ressonantes criados entre as duas barreiras.

Podemos ver que a medida que a energia aumenta, a condutancia tem um com-
portamento oscilatério e apresenta um vale quando a energia se aproxima da altura das
barreiras, se alargando a medida que o gap aumenta. Isso esta diretamente relacionado
com a faixa proibida que surge no grafico de transmissao com gap. Nao existe condutancia
para energias menores que o A, assim como para regioes Uy + A < E < Uy — A. Quando

variamos a velocidade de Fermi na regiao das barreiras, a condutancia aumenta para va-
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Figura 4.12 — Condutancia versus energia de Fermi através de uma dupla barreira de potencial
com largura d; = dg = D = 100 nm e altura Uy = 200 meV para uma monocamada de grafeno

com(a) £=1,A=0eA=20e(b) £=0,5;1,0;1,5 para A = 0.
(a) (b)

— §=0.5
— ¢=10
— §=15

1.5/ —a=0
— A =20 meV

50 100 150 200 250 300 350 406 . 50 100 150 200 250 300 350 400
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Fonte: Autor, 2019.

lores de £ < 1 e decresce para & > 1. Novamente, podemos entender esse efeito fazendo
a mesma analogia 6ptica (verificando a Eq. 3.36) para cada barreira, onde para £ > 1 o
indice de refragao aumenta e consequentemente o angulo critico, reduzindo a quantidade

de portatodores de carga penetrando na barreira.
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Propriedade de transporte em nanofitas de

orafeno do tipo armchair

Neste capitulo, discutiremos as propriedades de transmissao para barreiras em
nanofitas de grafeno do tipo armchair, analogamente ao que foi feito para o caso do
grafeno no capitulo anterior. Por outro lado, o termo de gap para o sistema das nanofitas
sera devido ao confinamento lateral, uma vez que tomaremos nanofitas extremamente
estreitas. Dessa forma, teremos que considerar o modos propagantes discretizados no
espaco dos momentos ao invés de angulos entre os vetores de onda. Um esquema de tal

sistema esta representado na Fig. 5.1.

Figura 5.1 — Nanofita do tipo armchair com barreiras de pontencial moduladas pela veloci-
dade de Fermi. As nanofitas do tipo armchair podem apresentar propriedades metélicas ou
semicondutora dependendo da largura W.

vp(z),U(z)
A

gy

Fonte: Autor, 2019.
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Iremos considerar nanofitas do tipo metélica (sem gap de energia) e semicondutora
(com gap de energia). Para o primeiro caso, tomamos uma nanofita com W = 6aq e no
outro, W = Tay. Nao existe motivo especial para a escolha desses valores de W, apenas
destacar que o efeito do gap de energia sera mais evidenciado em nanofitas com larguras
bem estreitas, ou seja, da ordem desses valores de WW. Levantando a relacao de disperao
para essas configuragoes com k, = 0,' percebemos que essa pequena diferenca na largura
da nanofita provoca uma mudanca na relacao de dispersao da energia em torno de £ = 0
eV. Podemos observar, para o caso em que W = 6ay (Fig. 5.2(a)) a banda de condugao
intercepta a banda de valéncia, conferindo o carater metdalico a essa nanofita. Por outro
lado, para o caso W = 7ayq, temos a abertura de um gap de energia, como pode ser visto

na Fig. 5.2(b).

Figura 5.2 — Relacao de dispersao para nanofitas de grafeno com bordas armchair com largura
(a) W = 6ag (caso metdlico) e (b) W = Tag (caso semicondutor).

Fonte: Autor, 2019.

5.1 Transmissao em barreiras de potencial e veloci-

dade em aGNR

Nessa secao, iremos fornecer andlises detalhadas da transmissao de elétrons em
uma nanofita de grafeno do tipo armchair com barreira simples de potencial modulada

pela velocidade de Fermi. Serao considerados tanto casos de nanofitas metalicas como

10s célculos da relacio de dispersio para nanofitas mostrados na Fig. 5.2(a) e (b) foram realizados com
o uso do KWANT, um software livre voltado para calculos numéricos baseado em modelos tight-binding
usando linguagem de programagio Python [84].
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semicondutoras. Os resultados apresentados levam em consideracao somente nanofitas
de grafeno cuja relagdo de dispersao esta centrada em k£ = 0. Isto é vantajoso para
estruturas de tunelamento, uma vez que os niveis ressonantes sejam mais espagados em

menos afetados pela desordem [116].

5.1.1 Nanofita de grafeno do tipo armchair metalica
Barreira simples de velocidade

Inicialmente, discutiremos os resultados numéricos para a probabilidade de trans-
missao, condutancia e fator Fano para sistemas aGNR com barreiras de velocidade. A
Fig. 5.3 mostra o grafico da transmissao como fungao da energia para os primeiros modos
com modulagao de velocidade de Fermi & = v, /vp.

Figura 5.3 — Probabilidade de transmissao como funcao da energia incidente para os modos

(a) n=1, (b) n =2e (c) n =3 com razao de velocidade de Fermi ¢ distintas. Os parametros
sao ajustados com N, =1, p=11, Uy =0eV, W =1,48 nm and d = 1,23 nm.
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Fonte: Autor, 2019.

Como colocado na sec¢ao 2.6.2, W satisfaz a condicao W = (p+1)ag/2 (ap = 0,246
nm [117]). Iremos considerar que W = 6a¢ = 1,48 nm. Portanto, tais nanofitas compor-
tam até p = 11 modos. O caso particular com £ = 1 representa uma nanofita de grafeno
sem defeito. Devido a conservacao de pseudospin no grafeno, processos de retroespalha-

mento sao ausentes para o modo n = 0. Este fato faz com que a barreira de velocidade
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seja completamente transparente para todas as energias nesse modo, correspondendo ao
tunelamento de Klein. Os modos com n > 0 nao transmitem em baixas energias. A
transmissao s ¢ alcancada acima de um limite de energia que aumenta com n. Para
barreiras com velocidade de Fermi maior que a do canal principal, esse limiar é deslocado
para energias ainda maiores.

Na Fig. 5.4, é mostrado a correspondente condutancia em fungao da energia para
nanofita metdlica com uma barreiras simples de velocidade. A linha sélida representa a
condutancia de uma nanofita pura. Os platores de condutancia indicam que um novo
modo pode se propagar ao longo do canal. Quando uma barreira de velocidade é incluida,
a transmissdo ¢ afetada e os saltos descontinuos sdo suavizados. B importante ressaltar
que a transmissao é muito mais sensivel a modificagao na velocidade quando a velocidade
de Fermi na barreira é maior do que no canal principal. Um comportamento similar foi
obtido em uma nanofita de grafeno sob tensao, onde as propriedades de transporte sao
dependentes dos vales K e K’ [118].

Figura 5.4 — Condutancia em funcao da energia para N, =1, p =11, Uy = 0eV, W = 1,48

nm, d = 1,23 nm e diferentes valores da razao entre as velocidades £. O caso £ = 1 corresponde
a nanofita sem barreira.
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Fonte: Autor, 2019.

O fator Fano para o caso de barreira simples de velocidade na nanofita ¢ mostrado
na Fig. 5.5. Esse fator é zero para nanofita ideal com velocidade uniforme e sem barreira
de potencial por nao possuir regioes de espalhamento e a transmissao ¢ maxima para todos
os modos propagantes. Na presenca de modulacao da velocidade, o fator Fano permanece

nulo para baixas energias, pois somente o modo n = 0, sem retroespalhamento, pode
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propagar nesse regime. Em energias maiores, oscila em torno de um pequeno valor finito,

um comportamento tipico encontrado em sistemas metélicos com defeito [119].

Figura 5.5 — Fator Fano, F', em termos da energia para N, =1, p =11, Uy =0eV, W = 1,48
nm, d = 1,23 nm e diferentes valores para a razao entre as velocidades £. F' é nulo para uma
perfeita nanofita, bem como para energias baixas, independentemente do valor de £. Na presenca
de uma barreira de velocidade, F' descreve um carater oscilatério tipico de canais metalicos com
defeitos.
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Fonte: Autor, 2019.

Barreira simples de potencial e velocidade

Nesse topico, iremos considerar o efeito conjunto de barreira de potencial modu-
lada pela velocidade de Fermi. Na Fig. 5.6, nds mostramos a probabilidade de transmissao
para os primeiros trés modos harmonicos para elétrons incidentes em uma tnica barreira
de potencial colocada em uma nanofita metalica. Baseada no trabalho de Zhou et al.
[117], ajustamos o valor da altura da barreira de potencial como Uy = 6.9 eV, tipicamente
2,5 vezes a energia de hopping no grafeno. O modo n = 0 também é completamente
transparente para uma barreira de potencial. Para outros modos, a transmissao é os-
cilatéria com um minimo para elétrons com energia proximo a altura da barreira Uy,
situacao analoga a observada para a transmissao na folha de grafeno infinita. Curvas
para diferentes valores da razao de velocidades ¢ dentro da barreira sao mostrados. E
interessante notar que velocidade de Fermi menores (maiores) na barreira em relacao as
demais regides, reduz (aumenta) o gap de transmisisao em torno de Uy.

A condutancia através de uma nanofita metalica do tipo armchair com barreira de
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Figura 5.6 — Probabilidade de transmissao em fungao da energia incidente para os modos (a)
n=1,(b)n=2e (c) n=3. Com os seguintes parametros N, = 1, p = 11, Uy = 6,9 eV,
W =1,48 nm e d = 1,23 nm. Notamos que o gap de transmissao aumenta com &.
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Fonte: Autor, 2019.

potencial é mostrado na Fig. 5.7 para os mesmos valores de €. Para velocidade de Fermi
uniforme, £ = 1, a condutancia tem um minimo quando a energia é aproximadamente
igual a altura da barreira, além daquela em torno de £ = 0. Para energias acima de
Uy, a condutancia aumenta, mostrando picos devido a transmissao de modos de ordem
superior. Quando a velocidade de Fermi na barreira, vy, ¢ maior que aquela ao longo da
nanofita, vg, a transmissao é, portanto, suprimida. Por outro lado, a acao redutora na
condutancia devido a barreira de potencial pode ser suprimida pela reducao da velocidade
de Fermi na regiao de barreira.

Para concluir nossa analise em nanofitas metalicas, levantamos o grafico do fator
Fano para os mesmos parametros dados pela Fig. 5.7. Podemos observar na Fig. 5.8 que,
nas proximidades de Uy, o fator Fano exibe um valor minimo com um comportamento
oscilatorio para regioes afastadas desse valor. As oscilagoes em torno de valores pequenos
do fator Fano também sao tipicas de canais metéalicos com defeitos. No entanto, vale a
pena enfatizar que uma velocidade de Fermi reduzida na regiao de barreira atua de forma
a reduzir efetivamente a barreira. Esse recurso nao apenas melhora a condutividade, como

discutido acima, mas também reduz o fator Fano em altas energias.
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Figura 5.7 — Condutancia em funcao da energia para N, =1, p=11, Uy =6,9eV, W = 1,48
nm, d = 1,23 nm e diferentes valores para a razao de velocides £. Notamos que a redugao na
velocidade de Fermi £ < 1 na regiao da barreira de potencial aumenta a transmissao através da
mesma, especialmente em energias maiores.

or T T 1
- - £=05
_ ST — &=10
QO ro—=- £=20
s 4
Q
s L
<
é 3 Lo
S r l‘,'\'\u},
> S
A )
_,'/\ \
1 [
2 4 6 8 10 12 14
Energia (eV)

Fonte: Autor, 2019.

Figura 5.8 — Fator Fano em funcao da energia para N, =1, p =11, Uy = 6,9 eV, W = 1,48
nm, d = 1,23 nm e diferentes valores de £. Notemos que o fator Fano é substancialmente
reduzido em altas energias para £ < 1.
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5.1.2 Nanofita semicondutora

Nesta secao, apresentamos alguns resultados para nanofitas de grafeno com bordas
armchair do tipo semicondutora com W = Tay (~ 1.72 nm). Para essa largura, o canal
comporta até 13 modos propagantes. Seguiremos o mesmo procedimento realizado para

o caso aGNR metélico.
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Concentraremos inicialmente no carater de transmissao de uma barreira de poten-
cial com a modifica¢ao na velocidade de Fermi na regiao da barreira. O comportamento de
uma unica barreira de velocidade é semelhante ao caso metalico analisado, mas extraindo
a contribuicao do modo uniforme ausente. No canal semicondutor, uma tnica barreira de
velocidade leva a uma condutancia nula a baixas energias.

Na Fig. 5.9, apresentamos a transmissao em funcao da energia para os primeiros
trés modos na nanofita semicondutora com W = 7ay. Notamos que os primeiros modos
de transmissao apresentam alguns graus de retroespalhamento, que é mais pronunciado
para energias em torno de Uy. Como consequéncia, nao ocorre o tunelamento de Klein.
Os modos de alta ordem possuem espectros de transmissao bastante semelhantes aos dos
canais metalicos. Todos apresentam gap de transmisisao em torno de Uy que aumenta

com €.

Figura 5.9 — Probabilidade de transmissao como funcao da energia incidente para distintos
valores da razao entre as velocidades  para os modos (a) n =0, (b) n =1e (¢) n =2. Os
paramentros sao ajustados como Ny =1, p =13, Uy =6,9eV, W =1,72 nm and d = 1,23 nm.
O primeiro modo de transmissao apresenta algum grau de retroespalhamento com um minimo
de transmissao em torno de U.
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Fonte: Autor, 2019.

A forma como a condutancia depende da energia estd mostrado na Fig. 5.10. O
comportamento geral é bastante semelhante ao apresentado anteriormente para o caso

metalico, com uma melhoria da transmissao sendo alcancada para & < 1. No entanto, é
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importante ter em mente que a condutancia no canal semicondutor é menor que a unidade
na regiao proxima a E = Uy. Esse caracteristica afeta o fator Fano, que agora apresenta

um méaximo pronunciado em torno de £ = Uj, conforme evidenciado em Fig. 5.11.

Figura 5.10 — Condutancia em funcao da energia para nanofita semicondutora com N = 1,
p=13,Uy=06,9eV, W =1,72 nm, d = 1,23 nm e diferentes valores da razao de velocidade &.
Em torno de E = U a condutancia normalizada é menor que a unidade, refletindo na auséncia
de modos nao espalhados.
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Fonte: Autor, 2019.

Figura 5.11 — Fator fano em funcao da energia para Ny =1, p =13, Uy =6,9eV, W = 1,72
nm, d = 1,23 nm e diferentes valores de . E notado uma pronunciado pico em torno de £ = U,
tipico de canais semicondutores.

Fator Fano

Energia (eV)

Fonte: Autor, 2019.
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5.2 Dupla barreira

Nessa secao, estendemos os resultados obtidos previamente para o caso de uma
dupla barreira de potencial modulada pela velocidade de Fermi para nanofitas tanto
metalicas como semicondutoras. O sistema estd mostrado na Fig. 5.1, onde consideramos
W = 6ay (W = Tap) para nanofitas metélicas (semicondutoras). Vamos ilustrar o compor-
tamento geral usando o caso particular para a distancia entre as barreiras D = d = bay,
onde d é a largura de cada barreira. As principais caracteristicas permanecem qualitati-

vamente as mesmas para outras escolhas dos parametros geométricos das barreiras.

5.2.1 Barreiras de potencial e velocidade de Fermi para nanofi-

tas metalicas

Para uma dupla barreira disposta em uma nanofita metalica com W = 6ay, a Fig.
5.12 mostra a probabilidade de transmissao como funcao da energia incidente para os trés
primeiros modos espalhados. Destacamos novamente que o modo n = 0 nao apresenta
retroespalhamento e é transmitido perfeitamente. O principal aspecto que surge agora,
resultante da interferéncia entre as ondas espalhadas pelas duas barreiras, é o surgimento
de modos localizados ressonantes dentro do gap de transmisisao de modos espalhados de
baixa ordem. Além disso, o fenomeno de interferéncia também leva a oscilagdoes mais
vigorosas na transmissao. A presenca de modos de transmissao localizados dentro do gap
de transmissao também é sinalizada nas curvas de condutancia, como mostrado na Fig.
5.13. Podem ser observados picos estreitos proximos a £ = U,.

Apesar de apresentar oscilagbes mais intensas em comparacao com o caso de bar-
reira simples, a diferenca entre as velocidades de Fermi dentro e fora da barreira ainda
desempenha um papel significativo. Por um lado, ¢ < 1 pode cancelar parcialmente a
supressao da transmissao na barreira de potencial e por outro (£ > 1) reduz a transmissao
e amplia a regiao central sem afetar significativamente as ressonancias localizadas. O fa-
tor Fano tem um comportamento similar ao descrito no caso de barreira tinica com picos

adicionais nos modos ressonantes localizados.
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Figura 5.12 — Probabilidade de transmissao como fungao da energia incidente para modos (a)
n =1, (b) n =2 and (c¢) n = 3 para dupla barreira de potencial modulada pela velocidade de
Fermi. Os paramentros sao Ny, =2, p =11, Uy = 6,9 eV, W = 1,48 nm, d = D = 1,23 nm.
Notamos a emergéncia de modos de transmissao localizados dentro do gap para n = 1.
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Figura 5.13 — Condutancia em funcao da energia para N, =2, p =11, Uy = 6,9 eV, W = 1,48
nm, d = D = 1,23 nm e diferentes valores de £. Novos picos ressonantes aparecem em torno de
E = Uy devido ao efeito de interferéncia entre as fungoes de onda espalhadas dentro das duas
barreiras.
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Fonte: Autor, 2019.
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5.2.2 Dupla barreira em uma nanofita de grafeno semicondutora

Para concluir nossa analise, consideramos o caso de uma dupla barreira de poten-
cial modulada pela velocidade de Fermi em uma nanofita de grafeno semicondutora. O

espectro de condutancia para este caso é mostrado na Fig. 5.14.

Figura 5.14 — Condutancia em funcao da energia para N, = 2, p = 13, Uy = 6,9 eV,
W =1,72 nm, d = D = 1,23 nm e diferentes valores de £. Notamos a presenca de picos
localizados em torno de U.
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Figura 5.15 — Fator fano em fungéo da energia para N, =2, p=13, Uy =6,9eV, W = 1,72
nm, d = D = 1,23 nm e diferentes valores de £. Existem pronunciados picos em torno de Uy
para a geometria de dupla barreira devido a presenga de modos ressonantes localizados na regiao
central do espectro.
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Fonte: Autor, 2019.
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Observamos que o comportamento geral é semelhante ao descrito para o caso de
barreira tnica, com oscila¢oes maiores e picos ressonantes préximos a ' = Uy. A presenca
de picos ressonantes em torno de Uy compromete o fator Fano nesta regiao, como mostrado
na Fig. 5.15. O maximo valor de F' em torno de Uy, que é claramente visivel no caso de

barreira unica, é suprimido para uma geometria de barreira dupla.
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Consideracoes Finais e Perspectivas

Em suma, foi investigado as propriedades de transporte no grafeno e em nanofitas
de grafeno com estruturas de barreiras, onde consideramos, em ambos os casos, o tunela-
mento de elétrons através de barreiras retangulares simples e dupla de potencial elétrico
moduladas por uma variacao na velocidade de Fermi dos portadores de carga. Para isso,
utilizamos o Hamiltoniano de Dirac efetivo, obtido a partir de uma expansao em baixas
energias, proximas aos pontos de Dirac. Usando a continuidade das fungoes de onda nas
interfaces entre as regides dentro e fora da barreira, obtemos a matriz de transferéncia
com o intuito de determinar a probabilidade de transmissao dos férmions de Dirac através
das barreiras consideradas. A partir disto, usando o formalismo de Landauer-Biittiker e
calculamos a condutancia dos dois sistemas assim como o fator Fano, que esta associado
ao ruido de disparo (shot noise, em inglés).

Para o caso de monocamanda de grafeno, incluimos barreiras de espalhamento
para o grafeno sem termo de gap e verificamos como a modulacao da velocidade de Fermi
dentro da regiao da barreira de potencial influencia as propriedades de transporte. Para
o caso particular de uma barreira simples, notamos que a probabilidade de transmissao
apresenta modos ressonantes para incidéncia de elétrons com 6 # 0 e que, para regioes
de incidéncia normal, a barreira permanece perfeitamente transparente, sendo uma carac-
teristica peculiar dos férmions de Dirac sem massa denominado de tunelamento de Klein.
A modulacao da velocidade de Fermi na regiao da barreira modifica a configuracao da
probabilidade de transmissao, sendo que para £ < 1, temos um aumento no nimero de
estados transmitidos, resultado em uma efeito de maior oscilacdo na condutancia para

E < Uy e um aumento efetivo na mesma para £ > U,. Quando temos £ > 1, ou seja, a
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velocidade de Fermi na regiao da barreira é maior que aquela do grafeno, observamos um
efeito contrario, onde o as oscilagoes da condutancia se tornam mais suaves para E < Uy e
uma reducao é observado para E > U,. Quando levamos em consideragao o termo de gap,
efeitos andlogos sao encontrados, mas a auséncia de transmissao méaxima para incidéncia
normal surge para energia em torno da altura da barreira de potencial U.

Considerando o caso para dupla barreira de potencial com modulacao da veloci-
dade de Fermi dentro de ambas barreiras, pudemos observar que existe uma marcante
diferenca da transmissao através desse sistema quando comparamos aos resultados de
barreiras simples. Um aumento do nimero de estados ressonantes é observado. O tunela-
mento ressonante é uma direta consequéncia da ressonancia de Fabry-Pérot. Além disso,
diferentemente do caso de barreira simples de potencial no grafeno com termo de gap,
picos de transmissao sao observados dentro da regiao proibida.

Por fim, estendemos nossa abordagem para o caso de nanofitas de grafeno do tipo
armchair. Investigamos as propriedades de tunelamento através de barreira simples e
dupla de potencial modulada pela velocidade de Fermi tanto para aGNRs do tipo metalica
como semicondutora. Diferentemente do caso do grafeno, calculamos a condutancia e
o fator Fano através da probabilidade de transmissao associada ao conjunto completo
de modos propagantes ao longo do canal. Mostramos que em estruturas de barreira
simples de velocidade, ou seja, sem barreira de potencial, a condutancia é fracamente
suprimida quando v, na regiao da barreira é menor que a regiao da nanofita. Por outro
lado, quando v, > vp(¢ > 1) ocorre uma significativa redugao da condutancia. No que
diz respeito ao fator Fano, o mesmo apresenta comportamento similar para ambos os
casos, mesmo quando a nanofita tem comportamento metalico ou semicondutor. Quando
incluimos o potencial modulado pela velocidade de Fermi, temos que para v, < vg, 0
retroespalhamento causado pela presenca de Uy é reduzido, levando a um aumento na
transmissao. Outra propriedade apresentada diz respeito ao intervalo de energia em torno
de Uy, o qual temos modos propagantes apenas de mais baixa ordem, torna-se mais estreito
a medida que v, é reduzida. O fator Fano apresenta comportamento distinto quando
tratamos o caso metdlico e semicondutor. No primeiro caso, F' apresenta valores minimos
na regiao em torno de £ = Uy, enquanto para nanofitas semicondutoras temos um valor
maximo nessa mesma regiao. Quando tratamos dupla barreira em nanofitas metdlicas e

semicondutoras, observamos um nimero maior de modos ressonantes devido a presenca
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de estados ligados de energias na regiao intermedidria as duas barreiras, similar o que foi
apresentado para o caso do grafeno.

De modo geral, os resultados apresentados nesse trabalho para condutancia e seu
associado ruido (representado pelo fator Fano) em nanoestruturas de grafeno podem ser
ajustados por modulagao da velocidade de Fermi na regiao de barreiras de potencial. Tais
estudos podem abrir novas rotas para ajuste de transporte eletronico em sistemas de baixa
dimensionalidade, que podem ser explorados para o desenvolvimento de novos tipos de
dispositivos nano-eletronicos. Além disso, o ferramental matematico aqui tratado pode
ser usado para estudos de propriedades de transporte, via modelo continuo, de sistemas
mais gerais que incluem outros tipos de efeitos externos ao Hamiltoniano de Dirac como,
por exemplo, strain, campos eletromagnéticos, interacao spin-orbita, dentre outros.

Como perspectivas futuras, estudaremos propriedades de transporte eletronico re-
solvidos em spin e vale em simples e multiplas barreiras (super-redes) [120-124], pois
propriedades de polarizagao tanto em spins e vales, levando em consideracao a modulacao
da velocidade de Fermi, ainda sdo temas pouco explorados na literatura [125,126] e podem
contribuir para o desenvolvimento de dispositivos baseados em grafeno dentro do campo

da spintronica bem como da valetronica.
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The transport properties of Dirac fermions through armchair-edge graphene nanoribbons (AGNRs) with
a single and double rectangular Fermi velocity v and electrostatic potential U barriers is investigated.
We employ a transfer matrix method (TMM) to compute the transmission coefficient of the full set of
propagating mode which is used to obtain the conductance and Fano factor spectra for both metallic
and semiconducting nanoribbons. We show that a reduced Fermi velocity within the barrier region

can partially suppress the backscattering resulting from the electrostatic potential. In a double barrier
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structures.

structure, the emergence of high-order transmitting modes is shown to substantially reduce the Fano
factor in the spectral region around U. These results indicate that the simultaneous tuning of v and U
in barrier regions can be explored to control the electronic transport in graphene-based nanoelectronics

© 2019 Elsevier B.V. All rights reserved.

1. Introduction

Since the discovery of graphene in 2004 [1], it has attracted a
lot of interest due to its connection between different branches of
physics as well as its technological potential of applications. In or-
der to use graphene in nanodevices, it is important to understand
the electronic and transport properties of a nanoscale size sample,
such as a nanoribbon or nanoflake, since the properties of these
nanostructures may be different from those of the bulk configura-
tion [2-5]. For instance, it is very well known that a monolayer
graphene sheet is a gapless semimetal, while an armchair-edge
graphene nanoribbon can be metallic or semiconductor depend-
ing on the width of the nanoribbon [6-8]. For the realization of
these applications, it is also necessary to manipulate the transport
properties of graphene.

Superlattices have provided a powerful tool for manipulation
of the electronic and transport properties of materials [9-11]. For
this reason, the effects of a superlattice structure in graphene
is a subject of intense research nowadays. The superlattice can
be, for instance, periodic (ordered) [12-14], disordered [15-17]
or quasi-periodic [18-22]. The superlattice structure can be gen-

* Corresponding author.
E-mail address: marcelo@fis.ufal.br (M.L. Lyra).
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0375-9601/© 2019 Elsevier B.V. All rights reserved.

erated, for instance, by electrostatic potentials [23-26], magnetic
barriers [27-31], strain [32-36] and Fermi velocity barriers [37]. It
has been demonstrated that a periodic electrostatic potential leads
to the appearance of extra Dirac points [38,39] and that it also af-
fects the transport properties, inducing an anisotropy in the group
velocity and leading to the called electron beam supercollimation
[40,41]. It was also evidenced that the presence of a magnetic bar-
rier can break the valley degeneracy, which enables the use of
graphene in the fabrication of valleytronic devices [42,43]. For a
strain-induced graphene superlattice, it was shown that it can ac-
commodate additional quasiparticle states and also that it deforms
the Dirac cones, modulating the electronic structure of graphene
[44]. In AGNRs, it was obtained that the conductance oscillates as
a function of the width of an electrostatic barrier [45] and also
that magnetic barriers can open an energy gap in a metallic AGNR
[46].

In particular, it has been shown that a Fermi velocity modu-
lation in graphene can be used to control the energy gap [47], to
create waveguides for electrons [48,49], to transform the electronic
and transport properties of periodic to quasi-periodic superlattices
[50], to tune the Fano factor at the Dirac point [51] and also to
control the transmittance from O to 1, which can be used to turn
on/off the electronic transport in graphene [52]. The Fermi veloc-
ity in graphene can be modulated, for instance, by doping [53],
by strain [54], by substrate modifications [55] and also by placing
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