ufirem

UNIVERSIDADE FEDERAL DE SAO CARLOS
CENTRO DE CIENCIAS EXATAS E DE TECNOLOGIA

PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FISICA

SIMULACOES COMPUTACIONAIS DE
SISTEMAS ELETRONICOS EM GEOMETRIAS
CONFINADAS

Patricia Cristina Venturini

Sao Carlos
2008



UNIVERSIDADE FEDERAL DE SAO CARLOS
CENTRO DE CIENCIAS EXATAS E DE TECNOLOGIA

PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM FISICA

SIMULACOES COMPUTACIONAIS DE
SISTEMAS ELETRONICOS EM GEOMETRIAS
CONFINADAS

Patricia Cristina Venturini

Tese submetida ao Programa de P6s-Graduacao
em Fisica da Universidade Federal de Sao Carlos,
como parte dos requisitos para a obtencdo do Ti-
tulo de Doutor em Fisica.

Orientador:

Prof. Dr. José Pedro Rino

Co-Orientador:

Prof. Dr. Nelson Studart Filho

Sao Carlos

2008



Ficha catalografica elaborada pelo DePT da
Biblioteca Comunitaria/UFSCar

V469sc

Venturini, Patricia Cristina.

Simulagdes computacionais de sistemas eletrénicos em
geometrias confinadas / Patricia Cristina Venturini. -- S&o
Carlos : UFSCar, 2008.

76 f.

Tese (Doutorado) -- Universidade Federal de Sao Carlos,
2008.

1. Elétrons em filme de hélio. 2. Mobilidade elétrons
superficiais. 3. Fator de estrutura dindmico. 4. Sistema
bidimensinal de elétrons |. Titulo.

CDD: 532 (20°)




Aos meus grandes incentivadores,
André e Alexandre.



Em memoria de Victor Venturini,
meu grande heroi.



Este trabalho teve o apoio
financeiro da FAPESP.



Resumo

Neste trabalho, propriedades estruturais e dindmicas de um sistema bidimensional de elé-
trons aprisionados sobre filme de hélio, depositado em substrato sélido, sdo determinadas via
simulag@o por dindmica molecular. A influéncia da espessura do filme e do tipo de substrato
nestas propriedades sdo analisadas em experimentos numéricos.

Atencdo especial é dada ao fator de estrutura dindmico que € utilizado para a obtengdo de
importantes propriedades deste sistema, como dispersao e mobilidade dos elétrons.

Pela primeira vez, o fator de estrutura dindmico de sistema de elétrons interagentes € apli-
cado no célculo de mobilidade, introduzindo o efeito de muitos corpos.



Abstract

In this work, structural and dynamic properties of a two-dimensional electron system trap-
ped to helium film, deposited on a solid substrate, are determined through molecular dynamics
simulation. The influence of the film thickness and type of substrate on those properties are
analyzed in the numerical experiments.

A special attention is given to dynamical structure factor that is used to obtain some impor-
tant properties of this system, like dispersion and mobility of electrons.

For the first time, the dynamic structure factor from interacting electron system is applied
to the calculus of mobility, introducing a many body effect.
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1 Introducao

A partir da década de 60, sistemas eletronicos bidimensionais t€m sido extensamente estu-
dados tanto tedrica quanto experimentalmente. O entendimento de tais sistemas levou a uma
revolug¢do na microeletronica e contribuiu para a descoberta de fendmenos quénticos notaveis,
como os efeitos Hall inteiro e fraciondrio. Exemplos tipicos de sistemas eletronicos bidimensi-
onais sdo elétrons na superficie de hélio liquido e elétrons na camada de inversdo de semicon-
dutores em estruturas MOS (metal-6xido-semicondutor). Experimentalmente, o intervalo de
densidade eletronica (p) acessivel para o sistema de elétrons sobre filme de hélio é da ordem de
10° a 10%cm™2, chegando até 10'%cm 2 para o caso de filmes finos de hélio, enquanto que para
sistemas MOS, o intervalo de densidade eletronica acessivel é da ordem de 10" a 1013 ¢m—2.
Por esta razdo, sistemas MOS devem ser tratados quanticamente, tendo em vista que sua ener-

. . nhz , . . . L . .
gia de Fermi (Ep = Tp) ¢ muito maior que sua energia térmica (kg7 '), a0 passo que sistemas
eletronicos bidimensionais sobre filme de hélio comportam-se como gés clédssico, apresentando

energia de Fermi menor que sua energia térmica.

Tendo em vista que sistemas bidimensionais de elétrons na superficie de hélio liquido po-
dem receber um tratamento cldssico e ainda propiciar um vasto campo de estudos, pois € sensi-
vel a variacao de parametros fisicos como espessura de filme, densidade eletronica, temperatura
e tipo de substrato, este foi o sistema escolhido como laboratério para o desenvolvimento deste

projeto de doutorado.

Desde o trabalho pioneiro de Sommer (1964) >, que propds que elétrons depositados na su-
perficie de hélio liquido poderiam ser encontrados em estados superficiais formando um sistema
bidimensional devido a combina¢do de um potencial imagem atrativo de longo alcance e uma
barreira de potencial repulsiva (devido ao principio ao principio de exclusdo de Pauli) de curto
alcance, sistemas de elétrons sobre filme de hélio tém sido alvo de estudos de muitos trabalhos
cientificos °. Alguns anos depois, trabalhos independentes de Cole e Cohen (1969 — 1970) "®
e de Shikin (1970) °, estabeleceram teoricamente as condi¢des para a existéncia de elétrons
sobre hélio liquido. A comprovacao experimental da existéncia de estados superficiais de elé-

trons sobre filme de hélio foi finalmente realizada por Brown e Grimes em 1972 '°. Para uma
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revisdo detalhada de propriedades de elétrons na superficie de hélio citamos os trabalhos de
Cole (1974) ', Crandall (1976) '%, Gann ez al. (1979) °, Peeters (1987) ', Andrei (1997) e
Cunha e Ladir (2005) '°

Do ponto de vista de simulagdo computacional, varios métodos t€m sido utilizados para es-
tudar propriedades fisicas de sistemas eletronicos na superficie de hélio, em especial, podemos
citar as propriedades coletivas obtidas a partir dos modos de vibracao do sistema. Os modos
de vibracdo coletiva de um sistema estdo diretamente relacionados a seu espectro de flutuacdes
de densidade. A este espectro damos o nome de fator de estrutura dindmico S(g,®), que pode
ser obtido por Dindmica Molecular (DM) através de uma transformada de Fourier temporal da

funcio de correlacio do operador densidade '’

1 N
pd TZ A (1.1)

O primeiro calculo deste tipo foi feito por Levesque et al. (1973) para um sistema interagindo
através de um potencial de Lennard-Jones préximo a seu ponto triplo '*. Desde entdo, o cdlculo
do fator de estrutura dindmico utilizando simulacdo computacional tem sido realizado para uma

19, 20

variedade de sistemas, como o sistema de elétrons tridimensional na fase liquida , sistema

super-idnico 2! e em sistema bidimensional de elétrons na fase liquida (equivalendo ao regime

de hélio volumétrico) 2.

Neste trabalho, aplicamos pela primeira vez este método de célculo do fator de estrutura
dindmico via simula¢do computacional por dindmica molecular para um sistema bidimensio-
nal de elétrons sobre filme de hélio de espessura varidvel adsorvido em substrato. Curvas de

dispersao sdo obtidas a partir das posi¢des do pico de plasma nas curvas de S(g, ®).

O célculo de mobilidade, que nos fornece informag¢ao dos mecanismos de espalhamento de
elétrons na superficie de hélio, pode ser obtido através do célculo de S(g, ®) °. Analiticamente,
S(g, ) pode apenas ser calculado exatamente para o caso de sistema de elétrons ndo interagente
(gds ideal). Neste trabalho, aplicamos também, pela primeira vez, o cdlculo de S(g, ®), obtido
por dindmica molecular, no cédlculo de mobilidade para um sistema de elétrons sobre fime de

hélio, introduzindo, assim, o efeito de muitos corpos no calculo de mobilidade.

A disposi¢do dos capitulos desta tese foi elaborada de modo a permitir que o leitor tivesse
uma visdo sequencial do que foi estudado e desenvolvido durante o periodo em que este trabalho
foi realizado. No Capitulo 2, apresentamos de forma sucinta o método de Dindmica Molecu-
lar e a teoria relacionada ao célculo de algumas propriedades fisicas dos sistemas simulados

neste trabalho. No Capitulo 3, apresentamos o sistema de elétrons sobre hélio volumétrico e os
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nossos resultados e discussoes dos cdlculos de algumas propriedades fisicas relacionados a este
sistema. Ainda no Capitulo 3, o mesmo procedimento € seguido para o sistema de elétrons sobre
filme de hélio adsorvido em substrato. No Capitulo 4 estdo nossas conclusdes e consideracdes
finais e no Apéndice, o método de Soma de Ewald é detalhado para o célculo das interagdes de

um sistema de elétrons sobre hélio volumétrico, bem como sobre filme de hélio.
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2  Dindmica Molecular e Propriedades
Fisicas

Dinamica Molecular (DM) cléssica é uma técnica de simulagdo computacional que obe-
dece as leis da mecanica cldssica em que N particulas interagentes sdo governadas pelas equa-

coes de movimento de Newton:
F d*(@) U

m; a2 871 ’

i=1,2,...,N, 2.1)

onde F; é a forca atuando na particula i pelas N — 1 particulas restantes, m; e 7; s30 a massa
e a posicdo da particula i, respectivamente, U(#V) é a energia potencial entre as particulas e
7V é o conjunto das N posicdes vetoriais. Podemos, assim, dizer que a DM é uma técnica
deterministica, visto que, dadas posi¢ao e velocidade em um tempo inicial #y, as mesmas podem
ser calculadas para um instante posterior ¢, isto €, podemos calcular a trajetoria do sistema em
um espaco de fase 6N —dimensional (3N posi¢des e 3N momentos). A trajetoria no espaco de
fase nos fornece um conjunto de configuragdes sobre as quais médias podem ser calculadas para

a obtencao das propriedades estatisticas do sistema.

A limitagio do niimero N de particulas relativamente pequeno (~ 10° — 10°) quando com-
parado a um sistema macroscépico, onde o nimero de particulas em um mol é de 103, faz com
que tenhamos que lidar com um problema de bordas, isto €, a razao entre o nimero de particulas

nas bordas e o nimero total de particulas do sistema € muito maior que em um sistema real.

Para resolver este problema, introduzimos a chamada condi¢do periédica de contorno
(PBC). Nela, uma conjunto N de particulas ¢ introduzido na caixa de simulag¢@o do sistema
e caixas virtuais idénticas a caixa de simulac¢do rodeiam esta Ultima em todas as 3 direcdes
cartesianas, preenchendo todo o espago até o infinito, como representado na Figura 2.1. A dis-
posicao das particulas dentro das caixas virtuais € idéntica aquela da caixa de simulagdo, assim,
quando uma particula sai das caixas, outra sempre entra, de modo a permanecer fixo o nimero

total de particulas na caixa de simulacdo e em todas as caixas virtuais.
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Figura 2.1: Representacdo esquematica da caixa de simulacdo e das caixas virtuais.

Assim, uma particula dentro da caixa de simulacdo interage ndo somente com as demais
particulas dentro da sua caixa, mas também com as particulas imagem dentro das caixas virtuais,

eliminando os efeitos de borda.

Podemos considerar que a alma da DM ¢€ seu algoritmo de integracdo das equacgdes de
movimento das particulas do sistema em questio. E este algoritmo que viabiliza a construgio
da trajetéria no espago de fase e, por conseguinte, o cdlculo das propriedades estatisticas do

sistema.

Neste trabalho, o algoritmo de integracdo utilizado é conhecido como velocity Verlet *°

ai(t)

Fi(t+Ar) =Fi(r) + vi(t) Ar + TAtZ, (2.2a)
7, (r + g) i)+ O py, (2.2b)
2 2
s an - U an) 020
mial’i
B (6 + Ar) = 7 (r + %) + Mm, (2.2d)

onde V;(t) e d;(t) representam a velocidade e a acelera¢@o da particula i no tempo ¢.

A trajetoria no espago de fase é, entdo, discreta, com pontos separados por um intervalo
de tempo Ar constante, sendo este o passo de integracdo numérica. Este passo de integracdo
deve ser pequeno o suficiente de modo a garantir a estabilidade da integracdo das equagdes

de movimento mantendo a energia total do sistema constante, mas deve também ser grande o
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suficiente de modo a permitir o maior niimero de pontos no espaco de fase.

No inicio da simulacdo, as particulas sao distribuidas em uma rede cristalina. Conveniente-
mente, a estrutura cristalina escolhida para cada sistema € a estrutura tipicamente mais estavel a
temperatura nula para cada tipo de potencial. As velocidades iniciais das particulas podem ser
geradas a partir de uma distribui¢do de Maxwell para uma certa temperatura. A geracao dessas
velocidades iniciais é o Gnico momento em que a aleatoriedade estd presenta na DM. A partir

desse ponto a DM torna-se completamente deterministica.

O sistema €, entdo, aquecido/resfriado e termalizado (alcanca equilibrio) sistematicamente
até atingir a temperatura de interesse em que propriedades estatisticas sdo calculadas. O aqueci-
mento/resfriamento é simulado multiplicando-se a velocidade por um fator que eleve a energia
cinética e, consequentemente, a temperatura do sistema até a temperatura desejada. E impor-
tante ressaltar que o equilibrio deve ser alcangado novamente para que as propriedades estatis-

ticas possam ser calculadas.

2.1 Meédias Temporais

Em dindmica molecular, usualmente calculamos propriedades fisicas através de médias
temporais sobre a trajetoria do espago de fase do sistema. A média temporal de qualquer quan-
tidade A[™ (1), 7 (1;)] pode ser estimada por >’

M
)= 37 L AP 6.7 W) @3

onde M é o maior passo de simulaciio sob o qual deseja-se calcular a média temporal, 7" (z;)
e ¥ (#;) sdo os conjuntos de posi¢des e velocidades das N particulas no tempo #,. A partir da
equagao (2.3), fica facil calcular propriedades termodinamicas, tais como médias da energia
total (E, 1), energia cinética (E.), energia potencial (E,) e temperatura absoluta 7' do sistema.
Desta forma, a energia cinética média pode ser obtida a partir de informac¢des da velocidade, de

modo que

v, l‘k vi(tk). (2.4)

H Mz

“wLl

A temperatura absoluta 7', que por sua vez se relaciona a energia cinética média, € facil-

mente obtida pela relacdo (E.) = 3NkpT /2 para um sistema tridimensional. A energia potencial
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média ¢ obtida através da fungdo potencial u(7;;),

— N
Z Z u(7(t)) (2.5)

HME

sendo que, neste caso, u(7;;) € um potencial de dois corpos. A energia total média nada mais é

do que a soma das médias das energias cinética e potencial,

(Etoal) = (Ec) + (Ep). (2.6)

2.2 Funcao de Correlacao de Pares g(7)

A DM também nos permite obter informagdes sobre as propriedades estruturais do sis-
tema. O conhecimento das trajetdrias das particulas permite que calculemos a funcdo de corre-
lagdo de pares ou funcdo de distribui¢do radial g(¥). Esta fung¢do nos dd informagéo de como
as particulas se organizam ao redor das outras e € proporcional a probabilidade de, estando uma

particula na posi¢do 7, encontrar outra na posicdo 7+ 87. Sua defini¢do é dada por *’

2 N—-1 N
g(?):N—p<Z Z 5(?+?ij)>7 2.7

i=1 j=it1
onde p ¢é a densidade do sistema homogéneo. Devido ainda a uniformidade do sistema homo-

géneo, esta funcdo depende somente da distancia r entre as particulas e ndo mais da orientacdo

das posi¢des entre as mesmas. Nestas condi¢des, podemos reescrever a equagao (2.7) como

<Z Y, 6(r—r; > (2.8)

i=1 j=i+l

Como estamos interessados em sistemas bidimensionais, g(r) pode ser calculada dentro de

cascas circulares de raio r e largura Ar, de modo que

Y g(rA(rAr) = —Z<Z Y 8(r—ni) > (2.9)
Ar

pAr i=1 j=i+l1

onde A(r,Ar) = A¥ é a drea da casca circular e Z Z =it ( —7; j) A¥ é o nimero de particu-
las encontradas na casca circular de raio r e largura Ar. A contagem deste niimero de particulas
nas cascas circulares pode ser facilmente realizada através do célculo de um histograma como

funcdo da distancia entre as particulas.
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Considerando, explicitamente, a média no tempo, g(r) passa a ser dada por
g(r) = 2y Z Z Z 8 [r—rij(n)] (2.10)
MNpA(r,Ar) S50 /

sendo M o maximo passo no tempo simulado. Para distincias menores do que o didmetro
médio da particula, g(r) = 0, e se o sistema for cristalino, g(r) serd uma soma de fungdes delta
centradas nos sitios da rede cristalina, enquanto que, para distancias suficientemente grandes,

g(r) tende a um valor constante.

2.3 Fator de Estrutura Estatico S(g)

A tranformada de Fourier da funcio de correlacio de pares nos fornece o fator de estru-
tura estdtico S(g). Esta é uma quantidade obtida experimentalmente por medidas da intensidade

de radiacao de neutrons ou raios-X espalhados como funcao do angulo de espalhamento. A de-

finicdo do fator de estrutura estatico é dada por **

S(q) = = {P(@)p(—4)), (2.11)

N
p(r) =Y 8(F—7), (2.12)

tal que,

N — =
= Z e 47, (2.13)
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Temos, entdo, que o fator de estrutura estatico pode ser escrito como

S(@) = }v<

M=
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2 N—-1 N
= 1+N Z Z /e_’Q(r_”)S(r—?j)d?
j=11=j+1
7 /N=1 N .
= 1+N Z /e"q’B(r—rﬂ)d?
j=11=j+1
__[/oN=l N
— 14 [T (DY Y 87 i
J=1i=j+1
= 1+4p / e~ 4Tg(7)dF. (2.14)

Esta integral, entretanto, diverge para ¢ = 0. Para corrigir este problema, inserimos uma
correcdo de p&(g) na defini¢do de S(g), cuja contribui¢do ocorre apenas quando § =0 ¥ Esta

correcdo permite que a equacgdo (2.14) seja reescrita como
S(G)=1+p / e~4T [g(7) — 1]dF. (2.15)

Outra forma interessante de se calcular o fator de estrutura estatico € a partir do cédlculo do

fator de estrutura dindmico (apresentado na se¢do 2.4), de modo que
S(G) = /_ " 8(3, 0)do. (2.16)
O fator de estrutura dindmico € definido como:
5G.0) =5 [ (p@np(~30)e “ar, 2.17)

onde
N
Y 47 (2.18)
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0 que nos permite escrever

oo . 1 ) 00 . . L
| s@oro = — [ [ (p@.0p(-g.0)e @ dido

= [ (planp(-a.0)5()d
= (p(4,0)p(=4,0)). (2.19)

Temos, assim, que

o0 1/ N
[ saoo - (g
- N k=1 =1
1 — —
= N<P(61)P(—Cl)>
— S(3). (2.20)

2.4 Fator de Estrutura Dinamico S(g, )

Propriedades coletivas de um sistema podem ser entendidas ao estudarmos seus modos
de vibracdo. Ao espectro de flutuacdo de densidade, relacionado aos modos de vibracao coletiva
do sistema, dd-se o nome de Fator de Estrutura Dindmico (S(g,®)). Podemos, entdo, calcular

S(g, ) diretamente das flutuagdes de densidade, definidas como:

| L
— ezqr 2.21)
V=N
tal que,
N N
$(.0) =5 [ _(p@0p(~G.0)e d. (2.22)

Explicitando (...) como uma média no tempo, sendo #,,,x 0 tempo total de simulag@o,

1

4 max

tmax
(P(@0p(<2.0) = —— [ p(@i+1)p(=g.r)dr e23)

e reescrevendo p(q,¢) em termos de uma série de Fourier:

PG =Y cue'™", (2.24)
N=—o0
onde
1 max ,
cn = p(g,t)e "' dt

tmax JO
r

= p (g, @), (2.25)
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de modo que

Assim,
l [max

maxo

1

N—=—o0

0 . tﬂlax
= 7 L @)™ /0 p(-

max n—=—oo

= qu, d, o,

mch Nn——oo
1 o

= 2 Z !p(ﬁ, W,

max n=—oo

) iyt

) ’2 eza),,t’
implicando em

27U2 / Z p(4, wn)|2 Ot =10l g

n=——oo

Y (G o) p(—

(2.26)

g,t')dt’

]
q,t’)elw”t dr'

(2.27)

1 - - 2 ( 1 /oo —i(o—my,)t )
= , @ e ) dt
27Umax n:z_oo|p(q n)| tmax —oo

1 -
= p(G,0).

2T max

(2.28)

A expressdo (2.28) pode ser trabalhada de modo a facilitar sua implementacdo numérica.

Sabendo-se que

1 max

p(G,1)e " dt
0

e que, da equacgdo (2.21)

—»

p(g.t)

1 N
= T Z cosq.r(t) +ising.7 (1)),

a equacdo (2.29) pode ser reescrita como

p(Gg, o) = T/tmaxie cosq Tl )dt T/tmaxk:e
— T/maxi Sq.Tk t)coswtdt_T/mg
+ /m“xlz:“ nq.7(t) cos wtdt + %/maxlzzl

3\

(2.29)

(2.30)

"sing. 7 (t)dt

—

08 4.7 (1) sin wtdt

Ql
‘:l

(1) sin @tdt

(2.31)
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Chamando de:
N
C(G.1) =Y cos [qexi + qyyi] (2.32a)
k=1
N
S(G,1) =Y sin[gexe +gyyil. (2.32b)
k=1

e substituindo a equacdo (2.31) em (2.28), temos que o fator de estrutura dindmico passa a ser

dado por

1

tmax Imax 2
—_— C(q,t)cos(w,t dt—l—/ S(q,t)sin(w,t)dt
thax{{o @a)cos(@.pdr+ [ s(q.0)sin(0.1)ar

tmax Imax 2
+ { / S(G,1) cos (@, 1)di — / C(G.1)sin (a),t)dt} } . (2.33)
0 0

Um forte ruido numérico é observado devido a truncagem do tempo para o cdlculo das
integrais. Tornou-se necessdria a utilizacdo de um método que suavizasse as curvas de S(q, ).
O método que se mostrou mais eficiente foi o da convolugdo dos resultados com uma funcgdo
Gaussiana, de modo que um peso estatistico passou a ser atribuido a cada ponto da curva, tal

que o fator de estrutura dindmico passou a ser dado por

_ LS @pe b

5, CO[) Zj e~ C(wi—w;)?

(2.34)

sendo ¢ um pardmetro ajustdvel para diminuir o ruido de nossos resultados '”.

Neste trabalho, o fator de estrutura dindmico é expresso em termos da tipica frequéncia de
plasma (@, (g)) para um sistema bidimensional de elétrons no limite de grandes comprimentos

de onda dada por *

2rpe? 1/2
0p(q) = ( x q) . (235)
Em nossa notacdo, utilizamos
Wy = W [(np)l/z} i (2.36)

2.5 Mobilidade u

O conhecimento da fun¢io S(gq, @) é de extrema importancia no cdlculo das propriedades
de transporte ja que, no formalismo do método de balanco de forcas da equacdo de transporte
(FBEM), as frequéncias de colisdo dos elétrons com os espalhadores e, consequentemente, a

mobilidade 1, podem ser expressas em termos do fator de estrutura dindmico (para maiores es-
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clarecimentos, ver referéncias *' e *). O movimento dos elétrons na direcio paralela i superficie
pode ser alterado pelos ripplons (ondas de capilaridade-gravidade) * e por 4tomos de vapor de
hélio '**3** No caso de filmes finos, as irregularidades na interface do filme de hélio com o
substrato tornam-se um outro tipo de espalhador importante para os elétrons superficiais. De
acordo com FBEM, as frequéncias de colisdo dos elétrons com os dtomos de vapor de hélio v,,,
dos elétrons com os ripplons V,, € dos elétrons com os defeitos da interface filme-substrato V,;
sdo dadas, respectivamente, por

37‘Ch4ya%nv * 3
= — S(q,0)d 2.37
Ver = g kT o 4 (¢,0)dq, (2.37a)

1 (o]

Ver = W/O 7 <’51(4)‘2> {1V (g, 2)|91)[*S(q, @p)dg, (2.37b)
1 (o]

Vei = W/O a <’52(‘])‘2> [{1Vi(q,2)|@1)>S(g,0)dg. (2.37¢)

Na equacdo (2.37a), ag = 0.61A é o comprimento de espalhamento *°, n, é a densidade dos

4tomos de vapor de hélio dada pela equacio '

MyksT\ _ .2
nV:< He™B >e BT (2.38)

27h?

onde My, € a massa do 4tomo de hélio e Q = 7.17K € a energia de vaporizagdo. Ainda na
equacgdo (2.37a), temos que Yy é um parametro variacional que representa o comprimento da

funcdo de onda do elétron na direcio z e que é determinado das raizes da equacdo *°

3
n’-n’- (%) - (%) n* [1 —4ywdn —4(nd)*n*
—4(10d)*n* (3 +2ydn ) NN Ei(~2y0dn )| =0, (2.39)

sendo N = ¥/10, Yo = mAo /1%, Ag = €*(ege — 1) /[4(€ne + 1)), y. = BmeE, J21*)'/3 E| éum
campo elétrico confinante ao longo da dire¢do z, y; = mA;/ W A = e (& — €ene) /(e +
1)2(& + €ge)], €ne é a constante dielétrica do hélio, & é a constante dielétrica do substrato e

E;(x) é a fungdo exponencial-integral definida como
X et
Ei(x) = / ar. (2.40)

Na equagdo (2.37b), temos que

(2.41)

(I&(@)P) =N, {hqt_h(qd)}

2pHe Wy

onde py, ¢ a densidade do hélio, N, ~ kT /hw, < 1 é o nimero de ripplons descrito pela
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funcdo de Bose-Einstein *°, e o, € a relacdo dos modos capilares descrita por 3

a)q2 = < “ q +g’q) tanh (gd), (2.42)
PHe

sendo o = 0.37dyn/cm o coeficiente de tensdo superficial, g = g+ 38/ pred”, g é a aceleracio

gravitacional e B a constante de van der Waals.
Com relacio ainda 4 equagio (2.37b), temos que *°

A 2
(011Vr(q,2) 1) = quq)r (%) +eE,, (2.43)

Na equacio (2.43), a fungdo de onda ¢ (z) é dada por *°

¢1(z) =27z, (2.44)
Vr((],Z) = % l:é —K; ((]Z)‘|
Aigq 1
Tt d) Lz(zﬂtd) —Ki [q(z+d)]] +eE, (2.45)
e a fungdo ®(x) é dada por
1 1 B
D (x) = o2 [(1 — 2T In (Hm)] O(1—x)

1 . x2—1
— marcsm X

A
+—L [1 +2yd +4yd(1 + vd) eV E(—2yd)
Apx

/°° u?e Ky (ux + 2x}/d)du]
—x
0 (u+2yd) ’

Ox—1)

(2.46)

sendo que O(x) ¢ a fungdo degrau de Heaviside e K;(x) é a funcdo de Bessel modificada de

ordem j.

Na equagdo (2.37¢), utilizamos o modelo de correlacdes Gaussianas de Prange e Nee */

para determinar (|&(g)|?). De acordo com este modelo, a rugosidade na interface ¢ definida

38

por um comprimento / e uma altura & (ver também referéncias ** e *), de modo que

(|&(q)]?) = mi?2e 0T/, (2.47)
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Ainda na equagio (2.37c), temos *°

Mg q
vV = P; | — 2.48
(olita. 0l = -5 (L), 249)
onde 5
2en.qK d &—¢& K d
VgD = A, { HeqKilg(z+d)] | (& — ene)qKalg(z+d)] } (2.49)
(& + €ne)(z+d) 2(&+ €ne)
e, de acordo com referéncia *°,
Qe [ (u—2yd)?
q)i(x) He€ / (I/t v ) e_uKl (xu)dbt
(8s+8He)x 2vd u
(85 - gHe)e2yd /oo 2
—_ u—2yd) e "Kr(xu)du 2.50
2ot eme) a2V Kl (230
A mobilidade é, entdo, definida como >
e
- 2.51
= (2.51)
sendo Vv a frequéncia de colisdo efetiva devida a todos os tipos de espalhadores, tal que
V = Vo + Vep + Vi (2.52)

Com relacdo ainda as equagdes (2.37a), (2.37b) e (2.37¢), o célculo analitico de S(g, )

. < 5 41-4
pode ser efetuado exatamente apenas para o caso de sistemas de elétrons ndo interagentes > *'~*:

2am \ /2 e | mo? o
o) B _ , 2.53
(9, @) ( kBTq2> P ( SmksT | 2ksTq  ksT ) =

Ao calcularmos S(g, ) via simulagdo computacional por Dindmica Molecular, estamos

introduzindo o efeito de muitos corpos no cdlculo da mobilidade.
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3  Sistemas Eletronicos de Baixa
Dimensionalidade

3.1 Introducao

A partir da década de 60, com a comprovacdo experimental de efeitos quanticos devido

6,38, 44,45 , sistemas eletronicos de baixa dimensionalidade

a tamanho, ja previstos teoricamente
tornaram-se alvo de intenso interesse cientifico, o que levou a uma revolucao na microeletrd-
nica. Sdo exemplos de tais sistemas elétrons em estruturas metal-oxide-semiconductor (MOS)

e elétrons na superficie de hélio.

Sistemas de elétrons em estruturas MOS comportam-se, de um modo geral, quanticamente,
ao passo que elétrons sobre hélio volumétrico t€m um comportamento classico. Isto se deve,
principalmente, ao intervalo de acessibilidade da densidade eletronica para tais sistemas. A
densidade eletronica tipica em estruturas MOS é da ordem de 10'! — 1013¢m™2 ao passo que
na superficie de hélio volumétrico é de 10° — 10%cm =2 ***’, podendo chegar a densidades da

ordem de 10'%cm~2 na superficie de filme fino de hélio.

Neste trabalho realizamos um estudo de propriedades estdticas e dinamicas de sistemas ele-
tronicos de baixa dimensionalidade, que podem ser tratados classicamente, através da simulagao
computacional. Para tanto, foi utilizada a técnica de Dinamica Molecular (DM) na evolugao das
equagdes de movimento, gerando, assim, um espacgo de fase que viabiliza o estudo de tais pro-
priedades. Dois sistemas sdo apresentados no decorrer deste trabalho: o sistema bidimensional
de elétrons sobre hélio volumétrico e o sistema de elétrons sobre filme de hélio adsorvido em
um substrato. Em ambos os casos, os sistemas sdo caracterizados pelo parametro de plasma I,

definido como a razdo entre a energia potencial e a cinética, tal que

= i?’; 3.1

Para valores de I tipicamente maiores que 100, a energia potencial € muito maior que a ciné-

tica e o sistema tem os elétrons fortemente correlacionados, caracterizando a fase soélida. Para
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valores de I" entre 1 e 100, a correlacdo entre os elétrons € mais fraca e o sistema apresenta as
caracteristicas estruturais de um liquido, ao passo que para I’ menor do que 1, a energia cinética

¢ superior a energia potencial e o sistema comporta-se como um gas de elétrons ndo degenerado.

Nas secOes a seguir, estes dois sistemas sdo apresentados e algumas de suas propriedades
fisicas sdo analisadas. Especial aten¢do foi dada ao célculo do fator de estrutura dinamico,
ingrediente fundamental para o cédlculo da mobilidade que, neste trabalho, foi calculada de

forma inédita ao considerar sistema de elétrons interagentes.

3.2 Elétrons sobre Hélio Volumétrico

Elétrons depositados sobre hélio liquido sdo confinados a movimentar-se sobre a superficie
deste ultimo pela competicao de duas forcas: uma forca atrativa de longo alcance, resultante
da polarizacdo de cargas imagens e uma forc¢a repulsiva de curto alcance devido ao principio
de exclusdo de Pauli. O movimento dos elétrons paralelamente a superficie é essencialmente
livre. Para fins praticos, podemos tratar este sistema como um sistema bidimensional de elétrons
interagindo via potencial de Coulomb imerso em um fundo neutralizador positivo. Este sistema

¢ caracterizado pelo pardmetro adimensional

&2

IN'=—— 3.2
e (3.2)

onde e € a carga do elétron, kp € a constante de Boltzmann, 7" € a temperatura, a = (np)’l/ ’e

p € a densidade eletronica.

Limitamos nossos calculos a intervalos de densidade e de temperatura tais que efeitos quan-
ticos tornam-se despreziveis. De um modo geral, este sistema pode ser tratado classicamente
contanto que sua energia térmica seja muito maior que a energia de Fermi *', isto ¢,

th?
kpT > mp , (3.3)

onde 7 € a constante de Planck e m € a massa do elétron.

A energia potencial de interagdo entre os elétrons (U, ) € descrita pelo potencial de Cou-
lomb
1

7yl

e2 N N
Ue =5 | 2 2.

i=1j=1

(3.4)

sendo 7;; = 7; — 7;, onde 7; representa a posic¢@o do i-ésimo elétron na superficie do hélio volu-

métrico. Note que (YY)’ é indicativo de i # j na equagdo (3.4). Para manter a neutralidade e
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estabilidade deste sistema eletronico, consideramos que este encontra-se imerso em um fundo
neutralizador positivo. A energia potencial (Uy) devido a presenca deste fundo positivo leva em

conta as interagdes elétron-fundo (U, ) e as do fundo com ele mesmo (Uyy).

A energia potencial de interacdo total (U) deste sistema é, entdo, expressa como

U = U, +Uy. (3.5)

Devido a natureza de longo alcance das interacdes dadas por este potencial, a técnica de

Soma de Ewald foi utilizada para viabilizar a simulacdo e estd descrita no apéndice A.1.

Levando em conta a condi¢@o periddica de contorno para evitar efeitos de borda, a energia

potencial pode, entdo, ser expressa como

U — Up i i /ﬁ*’ ﬁ" eZnilVI.r?j
2 =1

My=—oco My=— 1j=1
< erfc( (X|rl]+§ ) UoNao
S(EL)ELEET
UN[ & & ’erfc(aygfp UoN2/T
= — — , 3.6
2 <22> I oo

onde Uy = €2 / VA, A = L.L, e Ly e Ly sdo as laterais da caixa de simulacdo. Temos ainda,
Fii =7/ VA, E = E VA =myfk+myf,$, sendo fy =L/vVAe f,= L,/ VA e M = M&+M,$
com M, = my/ f. e M, = my/ f,. O pardmetro & ¢ ajustado de forma que as somas da expressdo
(3.6) sejam condicionalmente convergentes. Note que, no primeiro termo da expressdo (3.6),
(ZZ)' indica a exclusdo do elemento M, = M, = 0. No segundo termo da expressio (3.6),
(YY)’ indica a exclusio do elemento i = j. No quarto termo de (3.6), temos que (Y.Y) exclui

o elemento m, = my, = 0.

3.2.1 Resultados e Discussoes

Neste sistema foram simulados um total de N = 784 particulas (elétrons) em uma densi-
dade de p = 1.477 x 103¢m™2. O passo de integracio utilizado para a integracio das equagdes
de movimento foi de 5 x 10~ 35, de modo que a energia total do sistema fosse conservada em
1 parte em 10° para temperaturas longe da temperatura de fusio e em 1 parte em 10* para
temperaturas préximas a temperatura de fusido. As propriedades estatisticas apresentadas foram

calculadas em 10000 passos de simulacdo apds o sitema ter atingido o equilibrio térmico.

A Figura 3.1 nos mostra como a energia total do sistema varia como fun¢ao do aumento de
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temperatura de 0.1 a 0.8K, com uma transi¢ao solido-liquido em torno de 7" = 0.28K, isto &,

para I = 128, em concordancia com a referéncia *.

N=784 o
-38,8 - _ -
p=1.477x10°cm™ -
,"/
-,-
-
.
Z 39.2- -
9 o
i e
- -
39,6 "
T T

0,1 02 03 04 05
T(K)

Figura 3.1: Energia total como fungdo da temperatura para um sistema de elétrons sobre hélio
volumétrico.

A Figura 3.2 apresenta as curvas da funcido de correlacdo de pares para I' = 103 e 144
equivalendo as temperaturas de 0.35K e 0.25K, respectivamente. Note que o comportamento
oscilatério aumenta com o aumento de I', mas que a posi¢do do primeiro pico independe do
valor de I'. Para I' = 144 o sistema encontra-se na fase sélida e as oscilagdes para grandes
distancias indicam que o sistema estd fortemente correlacionado. Para I' = 103, o sistema
encontra-se na fase liquida e a diminuic@o das oscilagdes para grandes distancias indicam uma

diminuicdo da correlagdo entre as particulas.

A Figura 3.3 reporta o fator de estrutura estdtico para os mesmos valores de I". Note que,
para I’ = 144, a existéncia dos picos mais ou menos bem definidos em ga = 6.6 e 7.6 € indicativo
da existéncia de um sistema com propriedades cristalinas, tipico de um sitema sélido, ao passo
que para I' = 103, esses picos se fundem em um tnico, como esperado no caso de um sistema

em sua fase liquida.

As Figuras 3.4, 3.5 e 3.6 apresentam os mapeamentos do fator de estrutura dindmico para
I' = 144, fase s6lida. Na Figura 3.4, podemos observar a presen¢a de um tnico pico bem
definido que desloca-se para frequéncias maiores com o aumento do vetor de onda de ga = 0.12
para 1.98. Este é o chamado pico de plasma, que na Figura 3.5 desloca-se para frequéncias
menores com o aumento de ga = 1.98 para 2.94. Podemos observar o surgimento de um novo
pico para frequéncias maiores neste mesmo range de vetores de onda. Este é o modo transversal
de vibragdo previsto em *°. O mapeamento do fator de estrutura dindmico para vetores de onda

entre ga = 2.94 e 3.69 é mostrado na Figura 3.6 e nos permite a observacio do surgimento do
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Figura 3.2: Fungdo de correlagdo de pares para um sistema de elétrons sobre hélio volumétrico

paral’ = 144 e 103.
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Figura 3.3: Fator de estrutura estdtico para um sistema de elétrons sobre hélio volumétrico para
I' =144 e 103. As linhas verticais indicam os vetores de onda da rede reciproca do sistema

cristalino.
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pico de Rayleigh, evidenciamento o cardter difusivo do sistema.

0,10

0,5(d,0)
0,05

0,00

40

0.0203/(00

Figura 3.4: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre hélio
volumétrico para I' = 144, e vetores de onda variando de ga = 0.12 a 1.98.

0,75

0,50
0,5(0.0)

0,25
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Figura 3.5: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre hélio
volumétrico para I = 144, e vetores de onda variando de ga = 1.98 a 2.94.

Na Figura 3.7, apresentamos algumas curvas do fator de estrutura dinamico para I' = 144

e alguns valores de vetor de onda. Podemos notar que o pico de plasma desloca-se para direita
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Figura 3.6: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre hélio
volumétrico para I = 144, e vetores de onda variando de ga =2.94 a 3.69.

quando aumentamos o vetor de onda de ga = 0.12 para 0.71 e depois para 1.41. Neste dltimo
caso a frequéncia de vibragdo em que o pico de plasma aparece é bem proximo de wy. Ao
aumentarmos ainda mais o vetor de onda o pico de plasma passa a deslocar-se para a esquerda
para ga = 2.12 e em seguida para ga = 2.83. No caso em que ga = 3.53, podemos observar o
surgimento de um ombro a esquerda do pico principal, préximo a @ = 0, dando origem ao pico

difusivo de Rayleigh.

Nas Figuras 3.8, 3.9 e 3.10, apresentamos o mapeamento do fator de estrutura dinamico
para I' = 103, fase liquida. Para 0.12 < ga < 1.95, encontramos um Unico pico bem definido
correspondendo ao pico de plasma, conforme a Figura 3.8. Para 1.95 < ga < 2.89 o pico de
plasma se funde em um continuo de excitagdes, como visto na Figura 3.9, ao passo que para

ga > 2.89 encontramos apenas o pico difusivo de Rayleigh, de acordo com Figura 3.10

Na Figura 3.11, selecionamos algumas curvas de fator de estrutura dindmico para alguns
vetores de onda. Podemos notar que o pico de plasma desloca-se para a direita quando aumen-
tamos o vetor de onda de ga = 0.12 para 0.71 e depois para 1.41, da mesma forma que no caso
s6lido da Figura 3.7. Quando aumentamos o vetor de onda para ga = 2.12 e em seguida para
2.83, vemos que o pico de plasma se funde a um continuo de excitacdes coletivas, até que, para

ga = 3.53, apenas o pico difusivo de Rayleigh é observado.

A Figura 3.12 apresenta curvas de dispersdo para I' = 144 e 103. Os quadrados abertos
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Figura 3.7: Fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre hélio volumétrico para
I' = 144, e vetores de onda variando de ga = 0.12, 0.71, 1.41, 2.12, 2.83 ¢ 3.53.
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Figura 3.8: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre hélio
volumétrico para I" = 103, e vetores de onda variando de ga = 0.12 a 1.95.
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Figura 3.9: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre hélio
volumétrico para I" = 103, e vetores de onda variando de ga = 1.95 a 2.89.
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Figura 3.10: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre hélio
volumétrico para I" = 103, e vetores de onda variando de ga =2.89 a 3.69.
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Figura 3.11: Fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre hélio volumétrico
para I' =103, e vetores de onda variando de ga = 0.12, 0.71, 1.41, 2.12, 2.83 ¢ 3.53.

sd0 nossos resultados obtidos a partir do célculo das frequéncias em que os picos de plasma
ocorrem nos graficos de fator de estrutura dindmico, enquanto que a linha continua foi obtida
pelo método apresentado na referéncia '. De acordo com este tltimo método, desenvolvido por
Golden et al. ', a dispersio de plasma de um liquido de Coulomb bidimensional pode ser obtida

através do cdlculo da fung¢do resposta dielétrica £(q, ),

2
@ (q)
£(g,0)=1- ; , (3.7)
»*(q) — 0§ (9)F (q)
onde F(q) representa os efeitos de correlagdo e é expressa por
1 =g(r) Ji(gr)
F(q) = — —= |1 —4J; 6——=|d 3.8
(9)=2, /0 3 { olgr)+6=_=|dr, (3.8)

sendo g(r) a fungdo de correlagdo de pares do sistema para uma dada temperatura. A relagdo

de dispersdo é obtida tomando-se £(q, @) = 0, tal que

o(q) = an(q) [1+F(q)]"/?. (3.9)

Observamos que para grandes comprimentos de onda @ o< ql/ 2 e nossos resultados de simulagdo

condizem perfeitamento com aqueles obtidos pelo método da referéncia '.
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Figura 3.12: Curva de dispersdo para um sistema de elétrons sobre hélio volumétrico para
I' =144 ¢ 103. Os quadrados abertos representam nossos resultados de simulacdo e a linha
continua foi obtida pelo método apresentado na referéncia .
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3.3 Elétrons sobre Filme de Hélio Adsorvido em Substrato

Elétrons na superficie de filme de hélio um sistema especialmente interessante, pois suas
propriedades podem ser alteradas pela simples variacdo da espessura d do filme de hélio ou
pela alteracao do tipo de substrato. Quando a expessura do filme é muito maior que a distincia
média elétron-elétron recobramos o caso de sistema eletronico sobre hélio volumétrico. Uma
representacdo esquematica do sistema de elétrons sobre filme de hélio adsorvido em substrato

estd ilustrada na Figura 3.13

d Filime de Hélio

Suhstrato

Figura 3.13: Representacdo esquemdtica de um sistema de elétrons sobre filme de hélio adsor-
vido em substrato.

. p . A 4
Este sistema € caracterizado pelo parametro ’

& 4a?\ "'
r-— [1 -5 (1 + a—z) , (3.10)

onde § = (& —1)/(&+1), sendo & a constante dielétrica do substrato.

Novamente, aqui, trataremos apenas o caso cldssico em que a energia térmica do sistema é
muito maior que sua energia de Fermi (para os sistemas estudados aqui, a energia de Fermi € da

ordem de milikelvin).

A energia potencial de interacdo entre os elétrons (U,,) de tal sistema é definida como *°

)
ee 2 =11 |7ij’ [’;‘ij‘2+(2d)2:|1/2 . }

Temos que, na equagdo (3.11), (L Y) indica a exclusdo do termo i = j. Para garantir a estabi-

lidade e neutralidade, consideramos que tal sistema encontra-se imerso em um fundo neutrali-

zador positivo. A energia potencial de interagdo devido a presenca desse fundo (Uy) leva em
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conta as interagdes do elétron-fundo (U,s) e do fundo com ele mesmo (Uyy), de modo que a

energia potencial total (U) passa a ser dada por

U =Upg+Uy. (3.12)

A técnica de Soma de Ewald foi utilizada para viabilizar a simulagdo das interagdes de longo
alcance e esta descrita no apéndice A.2. Ao levarmos em consideragdo as condi¢des periddicas

de contorno para evitar os efeitos de borda, a equagado (3.12) pode, entdo, ser descrita como

/ —
o - a1 M
( Z Z ) eZmM.r,-jTerfC ( | |>]
j My=—00 My=—0c0 |M‘ «
/
Z Z e47r\M\d erfe | | +2d o
M= °°My:_°° o

, Y, N N L
n =AM o g <7f|é‘64| —2d’oc)] Z ZezmM.r/,»j}
UO N N N .
+7 ZZ Z Z |erfc (Oc|r’,~j+§/|)

My =—00 Ny=—00 |I’ U

(2.2

ved (LX) & ¢ 1 Lz 1/2
—%(;;) Y X rerte a7+ €+ 2a) ]

mi = (|7, 8P+ 2a?]

5t mxiwmvi &P+ (1201/)2] Te {“ (187 @ay) 1/2]

U = Zi

i=1

2fxf v

)2
v&t _ovme T T 2d' Smerf(2d' ) +2d’67r] . (3.13)

No primeiro e no segundo termo da equagdo (3.13), (LY.)’ exclui o elemento M, = M, = 0.
No terceiro e no quinto termo da equagdo (3.13), (YY)’ indica a exclusdo do elemento i = j e,

finalmente, no quarto termo, (YY) exclui o elemento m, = my, = 0.

3.3.1 Resultados e Discussoes

Este sistema foi simulado para um total de N = 784 elétrons em uma densidade p =
1.477 x 103¢cm™2 sobre um filme de hélio para espessuras d = 100A, 350A, 5004, 2500A

e 12500A. Foram simulados trés tipos de substratos, vidro, pmma (poli-metil-meta-crilato) e
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nednio com constantes dielétricas & = 7.3, 2.2 e 1.19 respectivamente. O passo de integracao
utilizado foi de 5 x 10~ 135, permitindo uma conservagio da energia total em 1 parte em 10° para
temperaturas longe da temperatura de fusdo e de 1 parte em 10* para temperaturas préximas 2

temperatura de fusdo.

A Figura 3.14, apresenta a variacdo da energia total do sistema de elétrons sobre filme de
hélio, de espessura d = 100A, como funcdo do aumento da temperatura para os substratos de
vidro, pmma e nednio. Podemos observar que a diminui¢io da constante dielétrica do substrato

implica em um aumento da temperatura de transicdo sélido-liquido.

N=784, d=100A, p=1.477x10°cm”

-35,4
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Figura 3.14: Energia total como fungdo da temperatura para um sistema de elétrons sobre filme
de hélio, de espessura d = 100A, adsorvido em substratos de vidro, pmma e nednio.

A Figura 3.15 nos mostra a funcio de correlacdo de pares para este sistema com substrato
de nednio e espessuras de filme d = 100A e 350A a uma temperatura fixa de 7 = 0.260K. A
correlagdo de longo alcance, observada em g(r) através de um comportamento bastante osci-
latério, aumenta com o aumento da espessura do filme, ao passo que a posicdo do primeiro

pico independe da espessura do filme. Para d = 100A, o sistema encontra-se na fase liquida,
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enquanto que para d = 350A o sistema encontra-se na fase de sélido super-aquecido, indicando
que a temperatura de transi¢do s6lido-liquido aumenta com o aumento da espessura do filme
de hélio ao manter-se fixo o tipo de substrato. Na Figura 3.16, a fun¢do de correlacdo de pa-
res € apresentada para uma temperatura fixa de 7 = 0.180K e espessura de filme d = 100A,
variando-se o tipo de substrato. Note que hd um aumento na correlacdo com a diminui¢do da
constante dielétrica do substrato e o primeiro pico, apesar de manter sua posi¢do independente
do tipo de substrato, tem sua amplitude aumentada com a diminuicdo da constante dielétrica do
substrato. Nesta Figura, o sistema comporta-se como liquido para substrato de vidro, como um
s6lido-super aquecido para substrato de pmma e como um sélido para substrato de nebnio. Te-
mos, assim, que a correlacdo entre os elétrons torna-se mais forte para grandes distancias com
a diminuicdo da constante dielétrica do substrato, ao manter-se fixas a temperatura e espessura

do filme de hélio.
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Figura 3.15: Fungdo de correlagdo de pares para um sistema de elétrons sobre filme de hélio
adsorvido em substrato de nednio para d = 100A e 350A e temperatura T = 0.260K.

A transformada de Fourier de g(r), Figura 3.16, nos fornece o fator de estrutura dinimico,
Figura 3.17. Note que a formacdo de novos picos para ga > 6 indica o surgimento de uma
ordem estrutural com a diminui¢do da cosntante dielétrica do substrato ao manter-se fixas a

temperatura em 7 = 0.180K e a espessura do filme de hélio em d = 100A.

Nas Figuras 3.18, 3.19 e 3.20, apresentamos um mapeamento do fator de estrutura dina-

mico para o sistema de elétrons sobre filme de hélio (ver também referéncia *°) de espessura
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Figura 3.16: Fungdo de correlacdo de pares para um sistema de elétrons sobre filme de hélio
de espessura d = 100A adsorvido em substratos de vidro, pmma e nednio a uma temperatura
fixade T =0.180K.
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Figura 3.17: Fator de estrutura estdtico para um sistema de elétrons sobre filme de hélio de
espessura d = 100A adsorvido em substratos de vidro, pmma e nednio a uma temperatura fixa
de T =0.180K.
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d = 100A, temperatura 7 = 0.180K (fase liquida), I" = 41 e substrato de vidro com constante
dielétrica & = 7.3. Na Figura 3.18, podemos acompanhar a evolu¢cdo de um tnico pico bem

definido que desloca-se para frequéncias maiores com o aumento do vetor de onda de ga =0.12

para 1.74. Este corresponde ao pico de plasma que, na Figura 3.19, funde-se a um continuo de
1/2

excitagdes para vetores de onda 1.74 < ga < 2.83. Para gA'/“ > 2.83, observamos apenas o

pico difusivo de Rayleigh conforme Figura 3.20.

a)
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£,=7.3 (vidro)
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Figura 3.18: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme
de hélio de espessura d = 1004 adsorvido em substrato de vidro, para T’ = 41 e vetores de onda
variando de ga = 0.12 a 1.74.

A Figura 3.21 ilustra algumas curvas de fator de estrutura dindmico para I' = 41 e substrato
de vidro (& = 7.3). Variando-se o vetor de onda de ga = 0.12 para 0.71 e em seguida para
1.41, observamos o pico de plasma deslocar-se para a direita e o surgimento de um pequeno
ombro a esquerda do pico de plasma. Para ga = 2.12 este ombro a esquerda do pico de plasma
torna-se bem pronunciado, indicando a existéncia de outras excitacdes coletivas, até que, para

ga = 2.83, apenas o pico difusivo de Rayleigh é observado.

O mesmo sistema com espessura de filme d = IOOA, e temperatura 7 = 0.180K foi estudado
para um substrato pmma com constante dielétrica & = 2.2. Sob estas condi¢des o sistema
encontra-se em uma fase de solido super-aquecido com I' = 123. Na Figura 3.22 temos o
mapeamento do fator de estrutura dindmico para 0.12 < ga < 2.12. Nela observamos o pico
de plasma bem definido que desloca-se para frequéncias maiores com o aumento do vetor de

onda. Na Figura 3.23, o mapeamento do fator de estrutura dindmico mostra como o pico de
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Figura 3.19: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme
de hélio de espessura d = 100A adsorvido em substrato de vidro, para I = 41 e vetores de onda
variando de qa = 1.74 a 2.83.

2,83 oo

Figura 3.20: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme
de hélio de espessura d = 100A adsorvido em substrato de vidro, para T’ = 41 e vetores de onda
variando de ga = 2.83 a 3.69.
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Figura 3.21: Fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme de hélio de
espessura d = 100A adsorvido em substrato de vidro, para I" = 41 e vetores de onda variando
de ga=0.12,0.71, 1.41, 2.12, 2.83 ¢ 3.53.
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plasma desloca-se para frequéncias menores com o aumento do vetor de onda de ga = 2.12
para 3.24. Observamos, também, a existéncia de um outro pico, de menor amplitude, mas que
aparece para frequéncias um pouco maiores que a do pico de plasma. Este € o modo transversal
de vibragdo e estd previsto para sistemas s6lidos em *°. Para vetores de onda ga > 3.24, apenas

o pico difusivo de Rayleigh € observado, como nos mostra a Figura 3.24.

a)
0,12
r=123
T=0.180K
d=100A ¥ Lo
¢.=2.2 (pmma) uh “ W i 0,06
SN o 0,5(d,0)

0.020)/0)0

Figura 3.22: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme
de hélio de espessura d = 100A adsorvido em substrato de pmma, para I' = 123 e vetores de
onda variando de ga = 0.12 a 2.12.

Na Figura 3.25, apresentamos o fator de estrutura dindmico deste sistema para alguns va-
lores de vetor de onda. O pico de plasma desloca-se para a direita com o aumento do vetor de
onda de ga = 0.12 para 0.71 e em seguida para 1.41. O pico de plasma comega a deslocar-se
para a esquerda para ga = 2.12 e continua este movimento com o aumento do vetor de onda
para ga = 2.83, até que, para ga = 3.53 praticamente apenas o pico difusivo de Rayleigh ¢

observado.

Este sistema foi estudado também para substrato de ne6nio com constante dielétrica & =
1.19, espessura de filme de hélio d = 100A, e temperatura 7 = 0.180K. Sob estas condicdes,
o sistema encontra-se em sua fase solida com I' = 183. O mapeamento do fator de estrutura
dindmico deste sistema nos informa que o pico de vibracao de plasma desloca-se para frequén-
cias maiores com o aumento do vetor de onda de ga = 0.12 para 1.96, de acordo com Figura
3.26. Na Figura 3.27, o pico de plasma desloca-se para frequéncias menores € um outro pico, de

menor amplitude e maior frequéncia de vibracao ocorre para 1.96 < ga < 3.33, correspondendo
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Figura 3.23: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme
de hélio de espessura d = 100A adsorvido em substrato de pmma, para I" = 123 e vetores de

onda variando de ga = 2.12 a 3.24.
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Figura 3.24: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme
de hélio de espessura d = 100A adsorvido em substrato de pmma, para T = 123 e vetores de

onda variando de ga = 3.24 a 3.69.
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Figura 3.25: Fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme de hélio de
espessura d = 100A adsorvido em substrato de pmma, paral’ = 123 e vetores de onda variando
de ga=0.12,0.71, 1.41, 2.12, 2.83 ¢ 3.53.



3.3 Elétrons sobre Filme de Hélio Adsorvido em Substrato 50

ao modo transversal de vibragdo. Na Figura 3.28, um unico pico desloca-se para frequéncias

menores até dar origem ao pico difusivo de Rayleigh em torno de w = 0.

0,12
=183
S
T=0.180K . 06‘00 @.0)
d=100A :
e.=1.19(nebnio)

0,00
1,96

40

0.020/0,

0,12

Figura 3.26: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme
de hélio de espessura d = 100A adsorvido em substrato de neénio, para T = 183 e vetores de
onda variando de ga = 0.12 a 1.96.

Selecionamos, também para este sistema, algumas curvas de fator de estrutura dinamico
para alguns vetores de onda. Na Figura 3.29, o pico de plasma desloca-se para frequéncias
maiores com o aumento do vetor de onda de ga = 0.12 para 0.71, se aproximando de ® = @y
para 1.41. A partir de ga = 2.12, o pico de plasma passa a deslocar-se para a esquerda e assim

prossegue para g2.83 e ga = 3.53.

As frequéncias em que o pico de plasma ocorre como funcao do vetor de onda nos fornece
a curva de dispersao. Para um sistema de elétrons sobre filme de hélio de espessura d = 100A e
temperatura 7 = 0.180K, apresentamos na Figura 3.30 as curvas de dispersdo para os trés tipos
de substrato, vidro (& = 7.3), pmma (& = 2.2) e nednio (& = 1.19). O menor vetor de onda para
o qual podemos calcular o pico de plasma € de ga = 0.12 e estd relacionado aos comprimentos
laterias da nossa caixa de simulacdo. Os maiores vetores de onda para os quais o pico de plasma
€ observado antes do surgimento de outros modos de vibragdo sdo de ga = 1.73 para o substrato
de vidro (fase liquida), ga = 2.11 para o substrato de pmma (fase de sélido super-aquecido) e
ga = 1.96 para o substrato de nednio (fase s6lida). Note que as frequéncias de vibragdo em que

ocorrem o pico de plasma aumentam com a diminui¢@o da constante dielétrica do substrato.
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Figura 3.27: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme
de hélio de espessura d = 100A adsorvido em substrato de neédnio, para I" = 183 e vetores de
onda variando de ga = 1.96 a 3.33.
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Figura 3.28: Mapeamento do fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme
de hélio de espessura d = 100A adsorvido em substrato de nebnio, para I' = 183 e vetores de

onda variando de ga = 3.33 a 3.69.
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Figura 3.29: Fator estrutura dindmico para um sistema de elétrons sobre filme de hélio de
espessura d = 1004 adsorvido em substrato de neénio, para T’ = 183 e vetores de onda variando
de ga=0.12,0.71, 1.41, 2.12, 2.83 ¢ 3.53.
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Figura 3.30: Curva de dispersdo para um sistema de elétrons sobre filme de hélio de espessura
d = 1004 adsorvido em substrato de vidro para T = 41 (quadrados abertos), de pmma para
I' =123 (circulos abertos) e neonio para I = 183 (tridngulos abertos).
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Na Figura 3.31, as curvas de dispersdo sdo apresentadas para o sistema sobre os trés tipos de
substratos, vidro, pmma e nednio para quatro espessuras diferentes do filme de hélio, d = 100A
(quadrados abertos), 500A (circulos abertos), 2500A (triangulos abertos) e 12500A (triangulos
invertidos abertos). Em todos os casos, o sistema encontra-se na fase liquida a uma temperatura
de T = 0.3K. O aumento da espessura do filme de hélio implica em um aumento nas frequén-
cias de ocorréncia do modo de plasma para os trés tipos de substrato. Porém a separacdo entre
as curvas de dispersao tende a diminuir com a diminuicdo da constante dielétrica do substrato,
tornando-se praticamente desprezivel para o substrato de nednio. Para o substrato de vidro, as
curvas de dispersao para filme de hélio com espessura inferior a d = 2500A tém um comporta-
mento de @ o< g para ® — 0, enquanto que para d = 12500A temos @ o< ql/ 2 para @ — 0. Para
os substratos de pmma e de nednio, temos que @ o< ql/ 2
de filme de hélio.

para @ — 0 para as quatro espessuras

T=0.3K

g.=1.19 (nebnio)

Figura 3.31: Curvas de dispersao para um sistema de elétrons sobre filme de hélio de espessura
d = 1004 (quadrados abertos), d = 5004 (circulos abertos), d = 25004 (triangulos abertos) e
d = 125004 (triangulos invertidos abertos), adsorvido em substrato de vidro, pmma e neonio a
uma temperatura de T = 0.3K.
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Como contribuicdo inédita temos a aplicacdo do célculo do fator de estrutura dinamico ob-
tido via método de simulag¢do por dindmica molecular no cédlculo da mobilidade de sistemas de
elétrons sobre filme de hélio. As Figuras a seguir tratam da mobilidade para sistemas eletronicos

adsorvidos em substrato vitreo.

Na Figura 3.32, estdo as curvas de mobilidade como fun¢do da temperatura para um sistema
bidimensional de elétrons com densidade p = 2.5 x 10°cm ™2 sobre filme de hélio de espessura
d = 350A adsorvido em substrato vitreo. Os quadrados representam resultados experimentais
extraidos de referéncia . A linha continua é o resultado teérico para a mobilidade conside-
rando os trés tipos de espalhadores (ripplon, &tomos de vapor de hélio e defeitos de interface),
utilizando aproximacgdo de sistema eletrOnico ndo interagente no formalismo de FBEM e pa-
rametros h = 4A para a altura da rugosidade e [ = 400A para o comprimento da rugosidade
do substrato. Os tridngulos correspondem a nosso resultado do cdlculo da mobilidade conside-
rando os trés tipos de espalhadores e pardmetros & = 8A e [ = 400A. A boa concorddncia de
nossos resultados com a teoria e o experimento € evidente para altas temperaturas. Infelizmente,
nao ha resultado experimental disponivel para comparacdo para este sistema a temperaturas in-
feriores a 1K. Nossos resultados indicam uma queda abrupta na mobilidade para a tempertura

de T = 0.5K, correspondendo a temperatura de fusdo deste sistema.

Substrato Vitreo, d=350A, p=2.5x10°cm™
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Figura 3.32: Curvas de mobilidade para um sistema de elétrons de densidade p = 2.5 x
10°cm =2 sobre filme de hélio de espessura d = 350A. Os quadrados séo resultados experimen-
tais extraidos de ?, a linha continua é a curva tedrica extraida de > e os triangulos representam
nossos resultados.
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No intuito, ainda, de comparar nossos resultados, que incluem efeitos de muitos corpos,
com a teoria, que utiliza aproximacgdo de sistema de elétrons ndo interagentes, apresentamos
nas Figuras 3.33 e 3.34, as curvas de mobilidade devido a interacdo dos elétrons com os 4tomos
de vapor de hélio e dos elétrons com os defeitos da interface, respectivamente, nas mesmas
condi¢Oes da Figura 3.32. Em ambos os casos, nossos resultados indicam uma mobilidade
ligeiramente menor do que aquela prevista pela aproximagdo FBEM. Infelizmente, ndo ha
curva tedrica do cdlculo da mobilidade devido ao espalhamento dos elétrons por ripplons para

comparar com nossos resultados para o sistema nestas condicoes.

Substrato Vitreo, d=350A, p=2.5x10°cm”
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Figura 3.33: Curvas de mobilidade devida a interacdo elétron-dtomos de vapor de hélio para
um sistema de elétrons de densidade p = 2.5 x 10°cm™? sobre filme de hélio de espessura
d = 350A. A linha continua é a curva tedrica extraida de > e os quadrados representam nossos
resultados.

Na Figura 3.35, apresentamos a mobilidade devido a todos os processos de espalhamento
para um sistema de elétrons de densidade p = 3 x 10°cm 2 e temperatura T = 1.2K, para vdrias
espessuras de filme de hélio sobre substrato vitreo. Note a boa concordincia de nosso resultado

via simulacdo por dindmica molecular com o resultado experimental para grandes espessuras.
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Substrato Vitreo, d=350A, p=2.5x10°cm™
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Figura 3.34: Curvas de mobilidade devida a interacdo elétron-defeitos da interface para um
sistema de elétrons de densidade p = 2.5 x 10°cm™2 sobre filme de hélio de espessura d = 350A.
A linha continua é a curva tedrica extraida de* e os quadrados representam nossos resultados.

Substrato vitreo, p=3,0x10°cm?, T=1,2K
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Figura 3.35: Curvas de mobilidade como fungdo de expessura de filme hélio para um sistema
de elétrons de densidade p =3 x 10°cm™2 a uma temperatura de T = 1.2K. Os quadrados sio
resultados experimentais extraidos de * e os circulos representam nossos resultados.



57

4 Conclusdo e Consideracoes Finais

Neste trabalho utilizamos o método de Soma de Ewald para simular, por Dindmica Mole-
cular, as interacoes de sistemas bidimensionais de elétrons sobre filme de hélio de espessura d
variavel adsorvido em substrato criogénico. O limite d — 0, em que os efeitos do substrato tor-
nam-se despreziveis, foi tomado e algumas propriedades foram calculadas e comparadas com
a literatura existente. A dependéncia das propriedades fisicas com a espessura do filme, o tipo
de substrato e a temperatura foi estudada através do cdlculo da fun¢do de correlagcdo de pares,
fator de estrutura estdtico, fator de estrutura dindmico e curvas de dispersdo. Pudemos concluir
que o aumento da espessura do filme de hélio acarreta um aumento da temperatura de fusao do
sistema e que o aumento da constante dielétrica do substrato diminiu a temperatura de fusdo no
caso de filmes finos. Acompanhamos a variagdo do modo de vibracao de plasma, obtido através
do calculo do fator de estrutura dindmico, do sistema eletronico bidimensional sobre filme de

hélio para vérias espessuras, bem como para trés tipos de substratos: vidro, pmma e nednio.

O célculo computacional do fator de estrutura dindmico através da fungdo de correlagdo do
operador densidade, apesar de ja existir na literatura para o sistema bidimensional de elétrons

sobre hélio volumétrico, neste trabalho foi realizado para filmes de hélio de espessura varidvel.

Utilizamos o fator de estrutura dindmico para calcular a mobilidade eletronica, que fornece
informacao sobre os mecanismos de espalhamento dos elétrons na superficie do filme de hélio,
e introduzimos, assim, de forma original, o efeito de muitos corpos no cdlculo de mobilidade.
Nossos resultados mostraram uma queda abrupta no cdlculo da mobilidade para um sistema
de elétrons de densidade p = 2.5 x 10%cm ™2 sobre filme de hélio de espessura d = 350 A e

substrato de vidro para temperatura proxima a temperatura de fusao.

Como proposta para trabalhos futuros podemos citar:

e Um estudo da dependéncia da mobilidade eletronica com a temperatura de fusao;

e Simulacdo e estudo das propriedades estruturais e dindmicas de canais quase-unidimen-

sionais (fio de Wigner °') de elétrons sobre filme de hélio com confinamento lateral por
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um potencial tipo "parede-dura".
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APENDICE A - Soma de Ewald

A técnica de Soma de Ewald é utilizada no cdlculo de potenciais cujas interacdes sdo de
longo-alcance, como as interacdes Coulumbianas. Esta técnica consiste na divisdo do poten-
cial em duas partes distintas; a primeira considera somas no espaco real e a segunda considera
somas no espaco reciproco. Deste modo as somas tornam-se condicionalmente convergentes.
Apresentamos a seguir o método da Soma de Ewald aplicado a dois sistemas de baixa-dimensi-
onalidade: o sistema de elétrons sobre hélio volumétrico e o sistema de elétrons sobre filme de

hélio adsorvido em um substrato.

A.1 Soma de Ewald para um Sistema de Elétrons sobre Hélio
Volumétrico

O potencial de interagdo elétron-elétron U,, para um sistema de elétrons sobre hélio volu-
métrico € definido ndo somente pelas interacdes entre os elétrons da caixa de simulagdo, mas
também pelas interagdes com os elétrons-imagem. Esta € a chamada condicdo periddica de

contorno, utilizada para eliminar efeitos de borda. Assim, podemos definir U,, como:

2 00 ! 1
e
U =
ee 2k( mxz’_oo m, ) |Fij + myLeX + myLy3|’

&2 / 1
= (A.1)
( ) "’U+§‘

sendo e a carga do elétron, k = 1 em (CGS) ou k = 47egy em (MKS) e E = myL X+ myLyy, onde

™=
™M=
W\Mg

N
Il
—
Il
—_

J

LE

“MZ
I‘IME;
IIMg

L, e L, sio as laterais da caixa de simula¢do. Note que na equagio (A.1), o indice ’ indica que

i # j para m, = m, = 0. A notagdo 7;; é utilizada para indicar (7; —7;).

Para os cédlculos computacionais, é conveniente reescalar distancias por algum parametro
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0, que neste trabalho foi escolhido como ¢ = \/Z, sendo A = L,L,. Podemos, entdo, reescrever
2

Uee = 5— (ii y i >/; (A2)

|rlj+§|
com Pij:?ij/c, E’:E/G:mxfxﬁ—l—myfy)?, sendo fy =Ly/oe f,=L,/0.

Definindo Uy = €2 /ko, temos

|’_’7ij+g/|

Uvd & 1 UN . 1
= —Z Z Z Z — = — lim -, (A3)
2 SSmS om = e |+ & 2 m0(E|
y
de modo a ndo existirem mais restricdes nas somatorias.
Sabendo-se que >
() = / e lar, (A.4)
0
e substituindo ¢’ = x°t, a equagdo (A.4) fornece
1 1 *° _xzt 7—1
- = = t t A.
=T /O ¢ d (A.5)
Para o caso em que x = \;’ij + §/| ez=1/2, temos
_);_) — L/me_wu""g/zlt_l/zdt
|7ij+¢&'| VT Jo
2 4 oo S o
_ b /a e—f’ij+§’|2tt—1/2dt+/ oI HE P —=1/2 g 7 (A.6)
NZARL a?

de modo que a equagdo (A.3) torna-se

ZZ i i [/ |7 +EPe 2 4 ;e_|;/ij+g/|ztt_l/2dt]

——— lim ——. (A.7)
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Mas,
i i o PEP Z o~ HE? Z O +E)
My =—00 flly=—00 My=—00
a 2 V. 2
b - Aqtmx) ffz b 7<'—{+m,> f,zt
_ Ze(fx Y e\ (A.8)
my=—co my=—o0
Utilizando a identidade >
—(a+n)t _ ( ) —nznz/t 27rma A9
Z e ; Z e (A.9)

N—=—o0

temos que a equacgdo (A.8) passa a ser dada por

oo oo 1/2 oo 2m? 2mimyx)
- Zn 54 ij
2‘ 2‘ P 75— <f_7§ ) 2 e Rt e &
t
X

mx:—oomy:—oo Mmy=—oo
i 1/2 m§ 2mimy]
A 13 7
X e e y
5L
y ny=—0o°
- = Y, o MMM M) (A 10)

Lty = oo sty =0

onde My = my/ fe, My =my/ fy, M = M2+ M, e M*> = M? + M?.

Deste modo, a primeira integral da equacio (A.7) passa a ser dada por

112 / \/E - - / M.
—|Vz +E1241 _ VT 2miM.r};
EE L - B

My =—00 N1y =—
a? o’
" / l_3/2e_n2M2/zdt+/ 173244 ,(AL11)
0 0

onde o indice ’ indica a exclusio do termo M, = M, =0.

Temos, entdo, que a expressao para o potencial de interacdo (A.7) passa a ser dada por

_ Uovm 2midd 7, o _3/2 —nM2 /1
Uee = 2fxfyZZ[(Z Z ) //0 t e dt

i=1j My=—o00 My=—o0

o)

- Uo - [ 2 1)2
n / 324 | + / |7 P =172 g
3 JZWX_ZW&
1
m0 |
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Levando-se em conta que

2 <
— e dt =erfc(x (A.13
77 ) :
¢ a funcdo erro complementar de x e que
2
lim erfe(x) = 1 — —= (A.14)

x—0 \/E ’

temos, entdo, a equacao (A.12) dada por

/
Uo . - AR 2mid.rl; U0N2\/E o _3)2
Uee = Zot VA d
2fxfy< L L > LLe 20dy o

My=—cocMy=—0c0 / =1 j=1 0

’ = erfe( a|rl,+é ) UpNa
(2;) Wlx—Z—‘X’m}_Z—oo —}—5 ’ ﬁ
+%V (mi_wmi_“) erfcfg‘lé ) (A.15)

Para manter a neutralidade e estabilidade do sistema, precisamos considerar a presencga de
um fundo neutralizador positivo. Assim, o potencial de interacdo U do sistema eletrdnico sobre
hélio volumétrico é dada por:

U= U+ Uy, (A.16)

onde Uy = U.r + Uy, sendo que U,y representa o potencial de interagdo dos elétrons com o
fundo neutralizador e Uys o potencial de interagdo do fundo neutralizador com ele mesmo.

Assim, temos que o potencial de intera¢do dos elétrons com o fundo neutralizador € dado por

Ze/d |r—r,| (A.17)

sendo ps(r) = LIZ—Z = G?}j T Supondo d¥ = o2dx’, temos que o potencial de interagdo (A.17)

pode ser reescrito como

N2Uy [dx
Uy = — O/Tx. (A.18)

fxfy \x’]

Temos, também, uma intera¢do fundo neutralizador com ele mesmo dada por
- Pr(r)ps(r2)
Uy = / / d7,d7s
I 2 |71 — 7|

N2e? dridr,
= ) A.19
Lsz//lrl—?2| ( )

Supondo X =7 — 7, ¥y = (¥ +72)/2 e tendo em vista que o jacobiano desta transformagao
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¢ unitdrio, podemos escrever d7|d

72 = dXdy e a equagdo (A.19) passa a ser dada como

Usr = szezz/ d%dy
2L3L5 |X]
N2e? [dx
~ 2L, ) [
N2Uy [dxX

/

ma

21ty

com d¥ = c2dx’. Temos, entdo, que a contribui¢do total do fundo neutralizador €

Da equagdo (A.5), temos que

ad

1

VT

Temos, entao, que

N3U, -

Up=—— [dx
I~ 28,

Supondo,

e da mesma forma,

11

U, Ny
T7 2

/d)?’
x|

1 Sl
P12
e t dt
ﬁ/o
2

o - ) .
/ e WP=1/2, / e WP=124 |
0 a?

1 o? ) oo =12
di— | [ e WPy=1/24, 4 / e WP=1/2 |
Nz [/0 o?

o? -
% / 124y / o P13
0
1 ,
ﬁ/ t_l/zdt/ZTCr'e_rztdr'
0
062
Nz / 1324y,
0

l *° _]/2 w2 -
— t dt [ e W1 ay
\/E o? /
1 oo
VT Ja2
\/ﬁ/ t732qy
o2
e

o

1124 /27Cr'e_r/2tdr/

(A.20)

(A.21)

(A.22)

(A.23)

(A.24)

(A.25)
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temos que a equacgdo (A.23) passa a ser dada por

UoN?\/7 “2,—3 2 UoN?\/7 |
2fxfy 0 afxfy

Note que a inser¢do do termo neutralizador afeta apenas o cdlculo da energia e nao o da forga,

Ur=— (A.26)
visto que ndo ha dependéncia das posicoes dos elétrons.

O primeiro termo da equagao (A.26) cancela o segundo termo da equacgao (A.15), de modo

que a equagdo (A.16) passa a ser reescrita como

oo ! N Lo
— nlM.rl(j
v (£ E)EES

My=—oc0 My=—o0 j=1

) =, erfe( Oflr,,+§|) UoNot

A(RE) L E e

LUV > erfc(at|E’ )  UN*V= AT
(Z Z) & akh a2

My =—00 Iy =—00

A.2 Soma de Ewald para um Sistema Elétrons sobre Filme
de Hélio Adsorvido em Substrato

O potencial de interagdo elétron-elétron U,, de um sistema de elétrons sobre filme de hélio

adsorvido em substrato é dado por

303 0 A28
<;Z> {‘r’f’ [!?ij\2+(2d)2}1/2}7 M.

sendo 7;; = ¥; — 7 (vetores no plano xy), d a espessura do filme de hélio e 6 =

eH,ondeeea

constante dielétrica do substrato (a constante dielétrica do hélio foi considerada igual a um).

Para eliminar os efeitos de borda, consideramos as condi¢des periddicas de contorno, de

modo que sistemas idénticos ao original repetem-se nas dire¢des x € y. Assim,

{ 1
i=1j= 1 my=—ocomy=—co |rij + meX'x+ myLyy|

o
B ’ (A.29)
“ﬁj + my L X+ myLy)A”2 + (2d)2} 2 }

sendo Ly e Ly as dimensoes laterais da caixa de simulagdo em que os elétrons estao confinados.

O indice ' exclui os termos i = j quando m, = my, = 0.
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Reescalando distancias por 6 = v/A, sendo A = L,L,, tal que F = Flo,d =d/o, fi =
L./o, fy=Ly/0, temos

/
1
—o0My=—00 ‘p;]‘f‘mxfxx,\"{‘myfyﬂ

- - - 72 (- (A.30)
[|r/ij +my firX + myfyy|2 + <2d/)2]

Definindo Uy = ¢? /o e E "' =myfiX+my f,P, temos

Uo (& ’ | 5
0
Uee = 5 (Z ) = 2 o S 11/2
=T im=eem=c0/ | |r'ij+¢&'| [|r’ij+€‘/|2+(2d’)2
_\

L 5

= z - S 1/2
i=1 jT1m=—eomy=—c | |Fij+&/| [|r’ij+‘§’|2+(2d')2 /
UogN 1 o
—% lim § =~ 7 (- (A31)
m—o |51 [1g2+ ary
Utilizando a identidade (A.S) podemos calcular
1 1| * 5B o LB
- / =121t ’dt+/ =121t gy (A.32)
P& VTS o

e também

2

1 - _ % [/a t_l/Ze—ﬁij+g/|2te—(2d/)2tdt+/°:t_1/ze_|,7/ij+g/Zte_(Zd/)ztdt] ,
— — 0 a
i+ &P+

(A.33)

de modo que a equagdo (A.31) pode ser reescrita como

Uy Ny - - o 1/2 "’/ +g/|21 “ 1/2 |"/ +g/‘2t
u, = — - —I1ij dt / - —Irij dt
w = 5el Y XX ) R

i=1 j:1 My=—0Ny=—

s [/0

UoN .. 1 0
R R
o (11 [1g2+ 2ary?]

2

t1/26|?’,»,+§'2ze(2d')2rdt+/2t1/2e|?',-,+§’2ze(2d’)2rdt] }
04

7 (A.34)
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Utilizando a identidade (A.9) podemos escrever

Z Z €_|pij+gl‘2t — T Z Z e—ﬂzMz/teZEiM.}_’?ij (A35)
mx:—oomy:—oo tfxfy MX=7°°M)::*°°

e também

Z Z o i +E P ,—(2d')r _ T Z Z e—7r2M2/t€2m'1171.r’,-je—(Zd’)zt7 (A.36)
My =—00 1y =—00 tfxfy szfooMyzfoo

onde My = my/ fe, My = my/ f, € M = My + M.

Temos, assim, que

oo o (X2 . N oo oo o oo a2
Z Z / P12 T Z Z e27tiM.r’,~j/ (32— mM 1t g,
mX:—oomy:—oo 0 fxfy Mx:,w%’:,m 0
/
T S - 2nm2r7~/a2 —3/2 —m*M? )t
= Z Z e i t e dt
fxfy szfooMyzfoo 0
2
T o
+ / t732qr (A.37)
fxfy 0
€
D [C e BP -1 —a TN N 2wl
Y Y [ erutitunie et - y Y ey
My=—o0ny=—oc0 0 Jxfy My =—o0 My=—oo

2
a 2102 "2
x/ =312 TM2 1 =2Vt
0

/
— 4 Z Z e27l?iM.?,‘j
foy Mx:—ooMy:—oo

2
o
y / =3/2g= T2 M [t —(2d )1 g
0

2

a !
+% / 1732~ Qd g (A38)
xJy J0

onde o indice ’, nas equagdes (A.37) e (A.38), indica a esclusdo do termo M, = M, =0. A
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equacao (A.34) é, entdo, reescrita como

o) (o] = a2 062
Uee = ZO\/_ZZ Z Z 2”’M'r"f/ t_3/2e‘”2M2/’dt+/ 132dr
fxfy i— 0 0

/ /2= 1P+ E P g,
OC2

N N oo o\ :
_Ug}?fzz [( Yy Y ) 2T /a 1732~ M [t ,=(2d')1 g,
fy = ~ u= . 0

U()5 N N nd > o0 71/2 7|;/..+E/|2t *(Zd/)zt
5Ll ¥ Y [ e e gy

nh | 16 [\§'|2+(2df)2}]/2

Resolvendo a primeira integral da equagdo (A.39), temos

2 —
/(x 1732~ M 1 gy _,1 erfc 7|M| .
0 \M|\/7 o

A quarta integral da equacao (A.39) nos da

2 o u2 24’ 2
[ e et gy o [ ()7,
0 l/a

Levando-se em conta que >*

a X

22 b b
/e (a o >dx = \:— { 2aberfc (ax+ —) + e~ 2berfe (ax— —)} + const, para a # 0,
x

a integral (A.41) torna-se
2 —
/a t—3/26—7r2M2/te—(2d’)2tdt _ ﬁl e47r|1\7[|d’erfc M| +2d
0 2|M|/x o

YiPU 7171\2
1+ e mIMId o g (lT’ — Zd/a>] )
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A terceira integral da equagdo (A.39) € calculada

*° 7 £ v/ = £
/ 11217+ P gy qL_,erfc ((x]r’,-j —|—§’|> ) (A.44)
o? ]r’,-j+§’!

A sexta integral da equacao (A.39)nos da

o0 T Er 4 iy £ 12
/2 V2 P8Pt = VPt gy vz erfe [06 (17 + &P +a)?) ] ‘
« [1Fi+&P+ay]
(A.45)

A equacdo (A.39) passa, entdo a ser dada por

NN e = N || o
2iM 7 2 -3/2
ZZ( Y ¥ >e : J—WIerfC<—a )+N Va [ dt]

gk

7 2712 na\ 2
- l/ze:rfc o (|r’,~j—|—§’| +(2d") )
SRS e = |y 4 82 4 (2d?]

——— lim { — — }1/2 . (A.46)

et en=a) I
erfc(a\é’\)
4N lim _ (A.47)
mot |
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Como
Iim=1—— (A.48)

vy vy 1 S oEy - (REY ¢ o§ 1
P L E o tgen(wnd) - (£1) £ T

= eom = o |1+ €|

xerfc (Ot‘pij+5/’>

My=—00My=—00° “S/‘
1 2aN
+N lim —— — —. (A.49)
mo0|E VT

O potencial da equacdo (A.46) fica, entdo, como

N oo ) / 7 2
P M @
YY (X % ) e Lt (T2 pneyz [T
- |M| o 0

MX:—ooMy:—oo

/ .
Uod Z Z ATMId o M +2d o
4fxfy M= o0 My——oo «

.y 2
—4m|M|d' | M| Y L & 2mib.F 2 [* —3/2 —(2d")*t
+e erfc | ———2d'a | |} ) e I+2VaN? [ 1% di
o ; — 0

U LRI - _ 1 7 £
—I—%(ZZ) Z ; 7.+g/|erfc(a|r,~j+§|>

' erfc (a|§’|> UpNa | UoN3
o €| VT 4d
- 1

L 1/2
1/zerfc [Oﬂ (lr’ij+§’\2+(2d')2) } :

(A.50)

Para que o sistema seja eletricamente neutro, consideramos que este encontra-se imerso em
um fundo neutralizador positivo uniforme. O potencial de interagdo U do sistema de elétrons

sobre filme de hélio adsorvido em um substrato é, entao, dado por
U =Uec.+Uy, (A.51)

onde Ur = U,s +Uyy, sendo U,y a interagdo dos elétrons com o fundo neutralizador e Uyy as
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interacdes do fundo neutralizador com ele mesmo. Assim,

6 —
= /epf — dr, (A.52)
- Z [ 7l [|r—ri|2+<zd>2]‘/2]
comp = L]ny. Deste modo, temos que
N2 N[ ar Sd7
U = 7ok /|~-*~|_/ Y 2172
by i |/ 1P T [[7—7i]* + (2d)?]
UNY | ar sdr’
_TY | rj _/ r - (A.53)
Soly S| |7 =1 [!;'—;’i|2+(2d’)2]
Substituindo X' = # — ' ;e dx = dr , temos
UoN? | [ dx’ dx’
ey =~ /71—6/ - ey (A54)
xJy |x\ |:’xl‘2+(2d/)2]
E ainda,
/ pf r pf 1’2 dl”ldrz / pf r pf I’z)di’ldrz
2 |71 — 72| 2 (|71 — 722+ (2d) ]1/2
N // dr\dr, // dr\dr,
ZL%Lg ‘?1 —72| |r1 —I’2|2 2d>2]1/2
UyN? dr'\dr' dr'\dr'
:%// riars // TR @A)
2fxfy |r1—7'2’ (Zd/)i| /
Efetuando a seguinte mudanca de varidveis, X = ;’1 — ;’2, y = % e d;’d§’ —dr 1d;7’2,
temos
U UpN? / /da?’dy / / dx'dy’
f = 5mp2 =
2fx2fy2 |x’| /|2 2d/ }
UoN?
= 2 / 5/ . (A.56)
2fxfy ‘x/’ /|2 Zdl }

Temos, entdo, que o termo do potencial que depende da presenca do fundo neutralizador é
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dado por

2 o )
=[S [ (A5T)
2fxfy |x’| [|;/|2 + (261’/)2]

A identidade (A.5) permite escrever

1 /w —WPe—1/2
—_ = — e 1 dl
W Vad

1 o < 7
— ﬁl/" e PPy =12 4 / ze_|x2’t_1/2dt] (A.58)
o

e da mesma forma

1 X2(2d)?t) 1
12 / WA 172y
192+ a'y]

3\

_ 1 (W) 17245 o [ o= (WP 1724
Ve [ o? '
(A.59)
Tal que a equacgdo (A.57) é reescrita como
U0N2 062 12 1/2 - 0 12 1/2 -
U = m____// fwg—mmw+//eﬁwf/mw/
’ 2\/Efxfy 0 o?
_5// ~(FP @) =1/2gy 5 — 5//2 (P+@a? )_l/zdtdx]
a
2 a? 2 o ,
= —g;]\]lv \/E/ I_S/zdt+$—5\/ﬁ/ 1302241 gy
xJy 0 0
) —(2d'a)?
- 6\/%; —4d'Smerf (2d' o) +4d'7 | . (A.60)

Assim, a equacdo (A.51) do potencial de interagdo total do sistema de elétrons sobre filme
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de hélio adsorvido em um substrato é dada por

/ —
N A R R (n|M|>]
e i ——erfc | ——

rr (MEOOME_DO) e e

" | B A
/ —
hnd >0 YiP U M
Uood Z Z ATIMId" o e M +2d o
4fxfy szfooMyzfoo o

U =

M= [I?’U+ &P+ (2d’)2]
UpdN & i 1
== (| + (22

2 —(2d'a)?
_UoN (i - i) _UNT VR SV s mert(2d a) + 2d' 57
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) Yy ¥ L ete a7+ 87+ 2a7) ]

. (A.61)
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