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Resumo
Atualmente, vários esforços tem sido empreendido por grupos de pesquisa em torno

das propriedades físicas do Grafeno devido as possíveis aplicações tecnológicas de suas

peculiares propriedades estruturais e eletrônicas. O Grafeno apresenta-se como um forte

candidato a substituir os semicondutores inorgânicos.Inicialmente neste trabalho, foi feita

uma descrição da estrutura cristalina do Grafeno, afim de elucidar sua natureza. As

propriedades eletrônicas deste material são atraentes devido a várias analogias entre os

fenômenos de transporte e outros fenômenos estudados pela eletrodinâmica quântica

como, por exemplo, o tunelamento Klein. Sob o ponto de vista da aproximação tight-

binding, obtivemos a relação de dispersão e a estrutura das bandas de energia do Grafeno,

esboçando assim seu espectro eletrônico. Apontamos ainda alguns resultados curiosos que

demonstram a natureza atípica deste material.

O objetivo principal deste trabalho foi analisar o comportamento dos portadores de

carga por meio da técnica da matriz de transferência para obtenção da solução numérica

da transmissividade, condutância e densidade de corrente de tunelamento no Grafeno.

A transmissividade foi analisada em função da energia incidente e do ângulo de incidên-

cia para sistemas com barreiras de potencial simples e dupla, enfatizando o efeito da

variação da gap de energia. O sistema de barreira de potencial dupla apresenta grande

diferença em relação ao sistema de barreira simples nas curvas de transmissividade por

apresentarem níveis de energia ressonantes adicionais em razão de estados quase-ligados

na região do poço. Foram verificados ainda oscilações quânticas devido as interferências

Fabry-Pérot e o tunelamento de Klein - uma propriedade única no Grafeno. A inserção

de gap na energia causou o surgimento de gap na curva da transmissividade, bem como

picos ressonantes que ficam mais agudos com o acréscimo desse gap.

A partir dos resultados da transmissividade, ampliamos nossa compreensão das pro-

priedades eletrônicas em relação a condutância e a densidade de corrente no Grafeno. Tais

propriedades mostram-se bastante favoráveis a fabricação de dispositivos nanoeletrônicos

de alto desempenho.
i



Abstract
Nowadays, several efforts have been made by research groups around the physical

properties of the graphene in view of the possible technological applications of their

unique structural and electronic properties. The graphene comes as a fort candidate to

substitute the inorganic semiconductors.

Initially in this work, we made a description of the graphene crystal structure to

elucidate its nature. The electronic properties of this material are attractive due to

several analogies between the transport phenomena and other phenomena studied by

quantum electrodynamic as, for instance, Klein tunneling.

From the point of view of the tight-binding approximation, we obtained the dispersion

relation and the structure of the energy bands of the graphene, thus outlining its electronic

spectrum. Also,we indicated some curious results that demonstrate the atypical nature

of this material.

The main objective of this study was to analyze the behavior of the charge carri-

ers by the transfer matrix technique to obtain the numerical solution of transmissivity,

conductance and tunneling current density in the graphene. The transmissividade was

analyzed as function of the incident energy and of the angle of incidence for systems with

single and double potential barriers, emphasizing the effect of the variation of the gap

of energy. We also verified quantum oscillations due to Fabry -Pérot interference and

Klein tunneling - an unique property in the graphene. The insertion of the energy gap

generated the gap in the transmissivity curve, as well as resonant peaks that become

more sharper with the increment of that gap.

From the transmissivity results, we enlarged our understanding of the electronic prop-

erties in relation to conductance and current density in the graphene. Such properties

are shown quite favorable the production of nanoelectronic devices of high performance..
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Capítulo 1

Introdução

1.1 Origem do Grafeno

Nos últimos anos, uma nova classe de materiais tem sido foco de intensas pesquisas,

nesses despontam os materias cristalinos bidimensionais (2D). O Grafeno, uma mono-

camada de átomos de carbono, é o prinicipal material identificado nesta nova classe. O

Grafeno foi observado experimentalmente em 2004, graças à André K. Geim e Konstantin

S. Novoselov [1] que foram agraciados com o Prêmio Nobel de Física em 2010 como

pioneiros nesta pesquisa.

Até então acreditava-se que essas estruturas bidimensionais não seriam possíveis, uma

vez que, as flutuações térmicas na estrutura desses cristais ultrafinos provocariam um

deslocamento dos átomos comparáveis com as distâncias interatômicas, deixando-os in-

stáveis segundo Landau [2] 1937, Além do mais em 1962 e 1968 Mermim e Wagner [3, 4]

provaram que não poderia existir ordem magnética em uma ou duas dimensões e esten-

eram este resultado generalizando para sistemas bidimensionais (com simetria contínua)

ao estabelecer que não há ordem cristalina em duas dimensões. No entanto, no caso

do Grafeno onde o cristal bidimensional torna-se intrinsecamente estável, deformando-se

suavemente na terceira dimensão (3D), conduz a um ganho de energia elástica, provavel-

mente devido a interação fônons com grande comprimento de onda, estabilizando as
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membranas atomicamente finas através de uma deformação na terceira dimensão. De

fato, como observado por Meyer et all [5], os cristais de Grafeno suspensos podem existir

livremente, sem um substrato, e exibem deformações elásticas aleatórias, que envolvem

as três dimensões. Esta descoberta, experimental, permitiu a possibilidade de uma nova

área para testes das extraordinárias propriedades do Grafeno previstas teoricamente. A

análise teórica do Grafeno precede 1947 quando Wallace [6], usando um plano de grafite

como exemplo didático para os cálculos da Física do Estado Sólido, previu a estrutura

eletrônica e observou a relação de dispersão linear. Em 1956, McClure [7] propôs a

função de onda para a excitação próxima a energia de Fermi. Em 1984, a similaridade

com a equação de Dirac foi discutida por Semenoff [8]. No mesmo ano, DiVincenzo e

Mele [9], concluíram que em compostos intercalados com metal alcalino e grafite a carga

transferida é distribuída quase que homogeneamente no plano do carbono.

O desenvolvimento nesta área de pesquisa tem atraído, com grande entusiasmo, a

atenção de muitos pesquisadores da área da Física, da Química, da Computação, da

Biologia, dentre outras. O Grafeno tem apresentado propriedades peculiares: é um

material 100 vezes mais forte que o aço [10], devido a ligação carbono-carbono; quase

transparente [11]; um excelente condutor elétrico [12] e térmico [13], conduzindo o calor 10

vezes melhor que o cobre. Além de ser flexível, resistente, com alta mobilidade eletrônica

e boa condutividade térmica.

Podemos ecompreender tamanha empolgação ante ao Grafeno. Suas propriedades

isoladas ou combinadas já sinalizam uma ampla aplicação tecnológica [14], como, por

exemplo: a combinação da alta condutividade e da pouca absorção de luz para reves-

timento transparente e condutor, demonstrado com a cosntrução de cristal líquido com

base de Grafeno [15] e células solares [16]; a alta mobilidade do Grafeno para aplicação

de dispositivos eletrônicos de alta frequência [17].

Os elétrons, presentes no Grafeno, que participam do transporte eletrônico, no limite

contínuo em baixas energias, podem ser descritos a partir da quação de Dirac. Esta semel-

hança formal entre as excitações no Grafeno e os férmions de Dirac possibilitou novos
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testes para alguns fenômenos como: o efeito Hall quântico [18]; o efeito Hall quântico fra-

cionário [19, 20]; e a ausência de localização [21]. Em 2006, Katsnelson, Geim e Novoselov

[22], sugeriram que poderia ser observado no Grafeno um fenômeno relativístico que não

é observado na Física de altas energias: o paradoxo de Klein [22] - fenômeno em que

elétrons relativísticos penetram em barreiras de potenciais, independente da altura ou

largura delas, sendo tal fenômeno verificado por Yong e Kim [23] em 2009.

Grafeno é o nome dado a uma espessa monocamada de átomos de carbono densa-

mente compactados em uma rede hexagonal bidimensional. Este curioso material pode

ser pensado como bloco básico de construção de materiais à base de carbono, de difer-

entes dimensionalidades, formas e tamanhos. Por exemplo, estas “folhas” de carbono —

Grafenos — podem ser enroladas afim de formarem nanotubos de carbono, ou empilhadas

afim de formarem um grafite tridimensional, ou ainda, arranjadas tridimensionalmente

em forma curvas - como superfíceis esféricas - gerando grandes fulerenos Fig.(1.1).

Figura 1.1: Estruturas derivadas do Grafeno, para formar fulerenos (abaixo à esquerda),
nanotubos (centro) e a grafite (à direita) (Figura obtida da referência 2)
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As diversas estruturas de carbono possuem dimensionalidade que pode variar de 0D

a 3D. A capacidade de formar materiais com formas estruturais, dimensionalidades

e, consequentemente, propriedades tão variadas deve-se às diferentes possibilidades de

ligação química entre átomos de carbono, que por sua vez, provém de hibridizações

distintas dos orbitais atômicos. desse modo, o carbono pode estar associado a diversas

estruturas orgânicas estáveis, denominadas alotrópicas, como, por exemplo, o grafite, o

diamante, os fulerenos, os nanotubos, os polímeros, nanofitas, dentre outras.

Nesse contexto, o Grafeno é uma das formas alotrópicas do carbono totalmente bidi-

mensional 2D composto por anéis hexagonais de átomos de carbono formando uma rede

denomiada tipo favo de mel ( honeycomb lattice).O nome Grafeno tem origem na grafite

mais o sufixo -ene.

Para melhor compreensão da estrutura eletrônica do Grafeno, faz-se nacessário o

entendimento do tipo de hibridização eletrônica existente nesse material. Para tal, pre-

cisamos saber qual a configuração eletrônica e os tipos de ligações realizados entre os

átomos de carbono. No estado fundamental, a configuração dos elétrons num átomo de

carbono isolado, 1s22s22p2. No entanto, quando o átomo de carbono está em seu es-

tado excitado um elétron da camada 2s2 absorve energia sendo promovido para um dos

orbitais p vazio, observe a Fig.(1.2).

Figura 1.2: (a) Configuração eletrônica da camada de valência de um átomo de carbono
no estado fundamental; (b) Configuração do carbono no primeiro estado excitado (ou
ativado).
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Segundo a teoria de orbitais, as ligações químicas ( ou ligações interatômicas) são

efetuadas apenas através de orbitais atômicos semi-preenchidos ou incompletos, os quais

se interpenetram com os orbitais dos átomos vizinhos, resultando em orbitais moleculares

do tipo σ e π. Uma ligação química do tipo σ é formada pela interpenetração frontal de

orbitais (mesmo eixo), constituindo uma ligação forte e de difícil rompimento. A ligação

do tipo π é formada através de uma aproximação lateral entre orbitais (eixos paralelos),

constiuindo ligações do tipo mais fraca e de fácil rompimento.e só ocorrem entre orbitais

do tipo p.

Figura 1.3: Representação da configuração eletrônica da camada de valência do carbono
e das suas possíveis ligações atômicas para hibridização do tipo (a) sp, (b) sp2, (c) sp3.

A hibridização do tipo sp no carbono ocorre com a mescla dos orbitais 2s com os-

bitais do tipo 2p gerando orbitais híbridos dos tipo sp, restando dois orbitais 2p não

hibridizados. esta hibridização apresenta uma geometria linear plana. Os dois orbitais

híbridos sp se localizam no plano linear e os dois orbitais 2p são perpendiculares entre si

e ai plano linear, formando um ângulo de 180◦. A hibirdização do tipo sp2 no carbono é

gerada através de interação 2s com dois orbitaism 2p , resultando em três orbitais híbri-

dos do tipo sp2 restando assim apenas o orbital 2pz não hibridizado, que é perpendicular

ao plano que contém as outras três ligações. Desse modo, essa configuração eletrônica
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permite a existência de três ligações covalentes planares com outros átomos, separadas

por um ângulo de 120◦,tendo um arranjo hexagonal, sendo por esse motivo denominada

de geometria trigonal plana. Esta mesma configuração apresenta três ligações do tipo σ

e uma do tipo π. Um exemplo desse tipo de hibridização é uma molécula de acetileno

(C2H2)n à qual, apresenta alternância entre ligações duplas e simples entre átomos de

carbono em sua estrutura.

Por outro lado, na hibridização do tipo sp3, o orbital 2s interage com os três orbitais

2p, gerando, dessa forma quatro orbitais híbridos do tipo sp3. Essa configuração tem uma

geometria tetraédrica, com ângulos de separação entre os orbitais de aproximadamente

109, 3◦ onde cada orbital híbrido pode formar ligações do tipo σ (quatro ligações simples).

Nesse caso, trata-se do carbono saturado, por exemplo, moléculas do gás de metano

(CH4).

No Grafeno, observa-se a hibridização do tipo sp2, na qual ocorre a combinação de

um orbital 2s e dois orbitais 2p resultando em três orbitais equivalentes, orbitais híbridos

do tipo sp2. Cada orbital sp2 é representado por um lobo largo apontando para uma

direção e outro menor apontando para a direção oposta, como mostrado na Fig.(1.4).

Figura 1.4: (a) Representação do orbital sp2 (lobo largo apontando uma direção e lobo
menor apontando em direção oposta); (b) Três orbitais híbridos do tipo sp2 de um átomo
de carbono ligados entre si e separados por um ângulo de 120◦; (c) Localização dos orbitais
sp2 no plano e do orbital 2p vazio e perpendicular ao plano.

Os eixos dos três orbitais híbridos sp2 estão sobre o mesmo plano e se encontram
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apontados em direção aos vértices de um triângulo equilátero, Fig.(1.4) (b). O orbital

atômico 2pz não é envolvido na hibridização e consiste de dois lobos situados no plano

perpendicular ao plano dos orbitais híbridos sp2 Fig.(1.4) (c).

Conforme descrição anterior, uma ligação tipo σ é formada pela sobreposição de dois

orbitais híbridos sp2 sobre um eixo comum Fig.(1.5) (a), que constitui o caso de três

ligações simples que o carbono realiza no mesmo plano, o que resulta numa estrutura

hexagonal, de modo que os orbitais estão dispostos em uma estrutura planar formando

ângulos entre si de aproximadamente 120◦, tendo um comprimento de ligação da ordem

de 1, 42Å ( no caso do Grafeno) Fig.(1.5).

Figura 1.5: (a) Representação da sobreposição de dois orbitais híbridos do tipo sp2 de dois
átomos de carbono formando uma ligação sigma σ; (b) Representação da sobreposição
de dois orbitais híbridos do tipo 2p de dois átomos de carbono perpendiculares ao plano
formando uma ligação pi π.

Por último, o orbital 2p, remanescente em cada um dos átomos de carbono no plano

do Grafeno, está paralelo aos orbitais 2p remanescente de todos os outros átomos de

carbono. Todos esses orbitais se sobrepõem, formando uma ligação do tipo π Fig.(1.5)

(b). Dessa forma, a superfície plana do Grafeno apresenta uma espécie de "lençol" de

orbitais π vazios que interagem entre si.

A principal diferença das folhas de Grafeno em relação a todos os demais materiais

descobertos até o momento é que o mesmo pode ser considerado tanto semicondutor
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como condutor, devido ao fato de que sua estrutura de bandas eletrônicas , no ponto de

Dirac (K e K ′) o Grafeno apresenta gap nulo, ou seja, a banda valência e a banda de

condução se tocam e nesses pontos o gap varia linearmente com o momento k de elétron.

Além de todas as propriedades eletrônicas peculiares do Grafeno, descritas nos pará-

grafos anteriores, podemos citar outra propriedade única, que o torna interessante do

ponto de estudos da área de física de partículas elementares. Nos planos de Grafeno, os

elétrons se movimentam a velocidades extremanente altas, próximas a velocidade da luz,

e podem executar o movimento balístico ao longo de distâncias muito grandes, isto é, os

elétrons podem percorrer grandes distâncias no Grafeno sem sofrerem nenhum evento de

espalhamento com outros elétrons. A velocidade eletrônica é independente da energia,

ou seja, os elétrons se movem como se fossem ondas de luz; de modo que o elétrons se

comportam como se fossem partículas de massa praticamente nula, por essa razão são

chamados de férmions de Dirac sem massa. Tal propriedade de transporte fora compro-

vada por meio de experimentos de efeito Hall Quântico [18].

Uma importante propriedade Física para o estudo de propriedades de transporte está

relacionada com o sistema no qual as partículas têm seus movimentos limitados a faixas

de energias permitidas (bandas e energias), separadas por faixas de energias proibidas

(gaps), que corresponde a faixa de energia proibida que separa o fundo da banda de

condução, cujos portadores são elétrons, do topo da banda de valência, cujos portadores

são os buracos. O potencial de dupla barreira para cada portador é então formado pela

descontinuidade dessas bandas, que tem origem com a formação das heteroestruturas

com gaps diferentes, na direção de crescimento. Desta forma, podemos ter tunelamento,

tanto de elétrons na banda de condução, como de buracos nas bandas de valência.

Experimentos realizados, mostram que um gap finito de energia pode ser induzido

devido o substrato que é uma propriedade intrinseca do Grafeno crescido epitaxialmente

[24, 69]. O espectro do gap de energia induzido no Grafeno resulta do fato de que o

portador de carga ter massa finita e a relação de dispersão de energia ser não linear com

o momento sob o regime de baixas energias. Isto demonstra que os portadores e carga
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obedecem a equação massiva de Dirac bidimensional (2D) e o tunelamento característico

difere do caso de férmions sem massa no Grafeno.

Apesar de todos os avanços científicos conquistados em torno do Grafeno, em tão

pouco tempo, ainda existe muito a ser compreendido, principalmente, com respeito as

propriedades eletrônicas. A compreensão dos fenômenos de transporte é essencial para

a fabricação de dispositivos eletrônicos. Nossa contribuição é proporcionar uma investi-

gação teórica que permita compreender melhor os fenômenos de transporte próximo ao

nível de Fermi, elucidando os efeitos reais de parâmetros na estrutura do Grafeno.

No presente trabalho, iremos investigar uma dupla barreira de potencial 2D crescida

epitaxialmente no Grafeno com gap de energia. Faremos um estudo da probabilidade de

transmissão, condutância e corrente de transmissão de elétrons massivos de Dirac e sua

dependência com a energia incidente, ângulo de incidência, gap de energia, bem como as

dimensões das barreiras e do poço por meio do método da matriz de transferência.

1.2 Obtenção do Grafeno

No passado, acreditava-se que estruturas cristalinas bidimensionais não seriam possíveis,

Landau e Peierls argumentaram que cristais 2D eram termodinamicamente instáveis e

não poderiam existir. Flutuações térmicas não comportariam ordens de longo alcance,

resultando em destruição da estrutura cristalina bidimensional a qualquer temperatura

finita [25, 26]. O mesmo argumento foi estendido por Mermin [27] e era bastante con-

sistente com observações experimentais. Precede que a temperatura de fusão dos filmes

finos decresce rapidamente com a espessura, tornando os filmes instáveis. Por essa razão,

o Grafeno era conhecido como parte integrante do grafite, sendo impossível obtê-lo por se

tratar de uma estrutura bidimensional. Pesquisadores tem conseguido isolar em solução

finas camadas de grafite, mas jamais construida de apenas uma simples camada com a

"espessura" de um único átomo. Contudo, um grande avanço nessa área foi realizado

quando o grupo de pesquisadores liderados por K. A. Novoselov e A. K. Geim [1], obser-
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vou uma única folha de Grafeno sobre uma superfície de dióxido de silício, SiO2, abrindo

novas perspectivas para uma nova tecnologia baseada em estruturas bidimensionais de

carbono.

Diferentemente de muitos materiais com grande potencial tecnológico, o Grafeno pode

ser obtido facilmente. Um dos métodos mais simples para a obtenção do Grafeno sobre

um substrato é conhecida como a técnica de esfoliação. O substrato comumente usado

é o do silício (Si) coberto com uma camada de oxigênio, SiO2. A esfoliação do grafite

é feita com o uso de uma fita adesiva [28], inicialmente coloca-se um floco de grafite

na fita adesiva e dobra-se a fita de modo que a região em que está o grafite fique em

contato com uma região em que não há grafite. Dessa forma, ao desdobrar a fita o grafite

se divide. Repete-se esse processo várias vezes até que apenas pedaços bem finos de

grafite estejam colados na fita adesiva. Pressiona-se a fita com o grafite esfoliado sobre

um substrato previamente limpo e fricciona-se levemente a fita sobre o substrato. Em

seguida remove-se a fita, e o material estará pronto para a observação.

O grupo de Geim obteve filmes de Grafeno por meio da técnica de esfoliação mecânica,

obtendo de forma termodinamicamente estável, as primeiras estruturas isoladas bidi-

mensionais de carbono. Inicialmente, utilizaram uma plaqueta de 1mm de espessura

de HOPG (Highly Ordered Pyrolytic Graphite). Usando a técnica de gravura seca com

plasma de oxigênio produziram blocos de grafite com 5µm de profundidade no topo da

plaqueta. A superfície estruturada, foi, então, prensada contra um fotoresistor disposto

sobre um substrato de vidro. Após a secagem, as bases ficam presas a camada de fo-

toresistor, possibilitando sua clivagem do resto da amostra de HOPG. Por meio de uma

fita adesiva, os pesquisadores iniciaram uma esfoliação repetida de fragmentos de grafite

dessas amostras. Os finos fragmentos que restaram no fotoresistor foram depositados em

acetona. Quando as amostras (wafer) de Si foi mergulhada na solução e então lavada

com água e propanol, alguns fragmentos foram capturados na superfície do substrato.

Após isto, fez-se uma limpeza, eliminando os fragmentos mais espessos. Os fragmentos

mais delgados (d < 10nm) foram encontrados absorvidos no SiO2 [30]. Dessa forma,
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surgiu o Grafeno, constituído por anéis aromáticos condensados com apenas um átomo

de carbono de espessura e comprimento de ligação carbono-carbono de 1, 42 Å.

Recentemente, um grupo de pesquisadores mostraram um método de produção ex-

tremamente eficiente e a custo muito menor. Aplicando radiação laser de um gravador

de DVD Lightscribe sob um filme de óxido de grafite produziu uma camada finíssima de

Grafeno de alta qualidade e muito resistente, excelente para funcionar como capacitor ou

semicondutor [29].

Figura 1.6: Ilustração esquemática da fabricação de uma camada de Grafeno [29].

Outra técnica proposta, conhecida como deposição de vapor químico é possível a

obtenção de folhas de Grafeno maiores e de maior qualidade, crescendo o material como

um filme de carbono de uma só camada em cima de outra superfície. Tipicamente, uma

mistura de metano e hidrogênio (gás) é passado através de uma folha de cobre mantido

em um forno à temperatura de 800 a 1000 ◦C. Uma camada única de carbono forma-se

no topo do cobre. A partir de um precessamento químico remove-se o cobre e deposita-se

o Grafeno de uma forma mais precisa sobre um substrato, tal como o dióxido de silício

No capítulo subsequente será mostrado a razão da analogia entre o comportamento

dos portadores de carga no Grafeno e férmions de massa nula na eletrodinâmica quân-

tica. Para isso, vamos partir do Hamiltoniano tight-binding escrito na forma de segunda

quantização e obter um Hamiltoniano análogo ao de Dirac para férmions relativísticos.
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Figura 1.7: Técnica de deposição de vapor químico para a obtenção de folhas de Grafeno
de alta qualidade [28].

No capítulo posterior, será apresentado o método da matriz de transferência, método esse

utilizado na obtenção de todos os resultados numéricos apresentados nesse trabalho.

1.3 Motivação

Devido às inúmeras propriedades diferenciadas do Grafeno já descritas, dentre outras não

descritas, abrindo assim a possibilidade de aplicações tecnológicas do Grafeno como, por

exemplo transistores produzidos exclusivamente de átomos de carbono. O que elimina o

uso de junções metálicas, o que torna possível a construção de dispositivos muito menores

que os atuais.

O controle sobre as propriedades eletrônicas de um material sempre foram motivo

de muita atenção por parte da indústria, a maior parte das inovações tecnológicas nessa

área, se deu aos avanços da indústria dos semi-condutores, materiais com propriedades

estruturais bem características.

Nesse enredo o Grafeno desponta, despertando grande interesse da indústria dos

semi-condutores, pois nenhuma película de espessura dessa ordem, é conhecida como

sendo mais estável sob condições ambientes, ou com melhores propriedades de condução.
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Esta alta qualidade eletrônica do Grafeno claramente aponta para um pronunciado efeito

de campo elétrico ambipolar, no qual portadores de carga podem ser alternados entre

elétrons e buracos, à concentrações de zero até a ordem de 1013 portadores/ cm2. E ainda,

uma mobilidade, à temperatura ambiente, da ordem de 104 cm2/V · s, pode ser induzida

aplicando-se uma tensão de gate.

Além do mais, a mobilidade destes portadores de carga dependerem fracamente da

temperatura, têm levado a intensas pesquisas, por estudos de propriedades eletrônicas

deste singular material. Neste trabalho propomos analisar as propriedades de transporte

eletrônico desse material, seu espectro eletrônico, bem como algumas outras propriedades

eletrônicas relevantes.
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Capítulo 2

Modelo Teórico

Neste capítulo, partiremos de uma descrição microscópica do Grafeno afim de obtermos

um modelo contínuo no limite de baixas e energias. Nessa descrição, desprezaremos os

efeitos de bordas do cristal, considerando-o infinito e também não levaremos em conta

as interações elétron-elétron ou spin-órbita. Para isso, faremos uso da aproximação de

ligação forte (tight-binding). Nesse modelo, considera-se que cada elétron π associado

a um átomo de carbono, possui uma probabilidade diferente de zero de ser encontrado

apenas nas vizinhanças desse átomo, ou seja, nos seus vizinhos mais próximos. Dessa

forma, cada vizinho pode migrar de vizinho em vizinho ao longo da rede. Muito embora,

seja uma das abordagens microscópicas mais simples, o modelo tight-binding mostra-se

muito bem para o cálculo de estrururas de banda do Grafeno [31].

2.1 Modelo Tight-binding e a equação de Dirac

Uma das formas alotrópicas do carbono, o Grafeno, constitui-se de uma folha de átomos

de carbono com hibridização do tipo sp2 arranjados em uma estrutura hexagonal planar

bidimensional (2D) Fig.(2.1). Os orbitais híbridos do tipo sp2 formam as ligações σ no

plano da folha de Grafeno, enquanto os orbitais pz formam as ligações do tipo π que são

paralelas ao plano atômico do Grafeno.
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Figura 2.1: Orbitais de valência do carbono. Os três orbitais σ no grafeno e o orbital π
perpendicular a folha.[33].

Os elétrons que compõem a faixa de valência são originados dos orbitais híbridos sp2

(ligações do tipo σ) e dos orbitais pz (ligações do tipo π). As ligações do tipo σ são do

tipo covalente, e dessa forma, consideravelmente fortes, e são responsáveis em grande

parte pelas propriedades mecânicas e elásticas do Grafeno. Outrosim, os elétrons dos

orbitais 2pz estão mais fracamente ligados aos átomos e podem assim se locomover na rede

cristalina, ou ainda serem excitados para níveis eletrônicos acessíveis mais energéticos,

são os elétrons de maior importância para a determinação das propriedades elétricas e

ópticas no Grafeno.

O Grafeno é constituido por uma camada de átomos de carbono arranjados em uma

rede hexagonal. Essa estrutura cristalina não é uma rede de Bravais, no entanto ela pode

ser vista como duas redes triangulares interpenetradas A e B, ou tratada como uma rede

triangular com dois átomos por célula unitária [6]. Os vetores de rede são escritos como:

a⃗1 =
3a

2
x̂+

√
3a

2
ŷ, a⃗2 =

3a

2
x̂−

√
3a

2
ŷ, (2.1)
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Figura 2.2: (a) estrutura do Grafeno no espaço real. O losango representa a célula
unitária, delimitadas pelos vetores de rede a⃗1 e a⃗2. Essa célula envolve dois átomos A e
B, chamados de sub-redes. (b) Estrutura do Grafeno no espaço recíproco mostrando os
vetores unitários b⃗1e b⃗2 e a zona de Brillouin por eles delimitado.

onde a é a distância entre dois átomos de carbono e x̂ e ŷ são vetores unitários Fig(2.2)

(a). Os vetores que definem a rede recíproca Fig.(2.2) (b) são dados por:

b⃗1 =
2π

3a
x̂+

2
√
3π

3a
ŷ, b⃗2 =

2π

3a
x̂−

2
√
3π

3a
ŷ, (2.2)

O Hamiltoniano tight-binding para a descrição de elétrons no Grafeno escrito no

formalismo de segunda quantização, considerando apenas o termo de hopping entre os

primeiros vizinhos, é escrito como:

H = −
!

i,j

t(a†ibj + b
†
jai), (2.3)

onde t ≈ 1, 28 eV é o parâmetro associado entre a transição de elétrons entre os sítios

mais próximos. Os operadores a†i e ai são responsáveis pela criação e destruição, respec-

tivamente, de elétrons do sítio i da subrede A e b†j e bj desempenham a mesma função

para um sítio j da subrede B. Nessa expressão, os termos
!

i

ǫa†iai e
!

j

ǫb†jbj que
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fornecem as energias no sítio foram omitidos, visto que seu único efeito é deslocar o nível

da energia de Fermi 1 no sistema. Quando uma folha de Grafeno está sob a ação de um

potencial de porta, a energia no sítio é igual ao da voltagem de porta, caso contrário, a

energia do sítio é nula.

Ao considerarmos a rede infinita, pode-se fazer uma transformada de Fourier no

Hamiltoniano. Para isso escrevemos:

ai =
1
√
N

!

k

ei⃗k·r⃗iak, a
†
i =

1
√
N

!

k

e−ik⃗·r⃗ia†k, (2.4)

bj =
1
√
N

!

k′

eik⃗
′·r⃗jbk′ , b

†
j =

1
√
N

!

k′

e−i⃗k
′·r⃗jb†k′, (2.5)

onde N é o número de sítios das subredes A e B. Substituindo-as o Hamiltoniano fica:

H = −
!

i,j

t

N

"
!

k,k′

e−i⃗k·r⃗ieik⃗
′·r⃗ja†kbk′ +

!

k,k′

e−i⃗k
′·r⃗jei⃗k·r⃗ib†k′ak

#
, (2.6)

que pode ser reescrito por:

H = −
t

N

!

i,j

!

k,k′

$
e−i(k⃗−k⃗

′)·r⃗ieik
′·(r⃗j−r⃗i)a†kbk′ + e

−i(k⃗′−k⃗)·r⃗ieik
′·(r⃗j−r⃗i)b†k′ak

%
, (2.7)

Cada átomo possui três primeiros vizinhos, desse modo, fixando a origem em um sítio

i qualquer e fazendo j variar sobre os primeiros vizinhos localizados por R1 = (−a, 0),

R2 = (a/2, a
√
3/2) e R3 = (a/2,−a

√
3/2), obtemos:

H = −
t

N

!

i

!

k,k′

[e−i(k⃗−k⃗
′)·r⃗ia†kbk′(e

−ik′xa + eik
′
xa/2eik

′
ya
√
3/2 + eik

′
xa/2e−ik

′
ya
√
3/2) (2.8)

+e−i(k⃗−k⃗
′)·r⃗ib†k′ak(e

ik′xa + e−ik
′
xa/2e−ik

′
ya
√
3/2 + e−ik

′
xa/2eik

′
ya
√
3/2)],

1A Energia de Fermi é a energia do nível ocupado mais energético em um sistema quântico fermiônico
à temperatura de zero absoluto.
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que também pode ficar

H = −t
!

k

[g(k⃗)a†kbk′ + g
∗(k⃗)b†k′ak], (2.9)

onde g(k⃗) = eik
′
xa + 2 cos(k′ya

√
3/2)eik

′
xa/2 é o fator de estrutura cristalina.

O Hamiltoniano na Eq.2.9 pode escrito como H =
"

k⟨Ψk|Hk|Ψk⟩,onde |Ψk⟩ =

(ak, bk)
T representam, respectivamente, o estado eletrônico e Hk o Hamiltoniano para

um dado K⃗. Escrevemos Hk por

Hk =



 0 −tg(k⃗)

−tg∗(k⃗) 0



 . (2.10)

Podemos obter os autovalores de Hk como

E±k = ±t|g(k⃗)| = ±t
'
3 + f(k⃗), (2.11)

onde

f(k⃗) = 2 cos(kya
√
3) + 4 cos(kx3a/2) cos(kya

√
3/2) (2.12)

O gráfico da Eq.2.11, mostrado na Fig.(2.3), representa a estrutura de bandas de uma

única folha de grafite: o Grafeno. A banda de valência E < 0 toca a banda de condução

E > 0 em seis pontos localizados nos vértices da primeira zona de Brillouin. Esses pontos,

conhecidos como pontos de Dirac, são de particular importância no estudo do Grafeno,

uma vez que nesses pontos observa-se ausência de gap e uma dispersão eletrônica cônica

incomum para pequenos valores de |E|. Os vértices de três desses cones estão conectados

pelos vetores da rede recíproca, por isso eles são equivalentes. Da mesma forma, os outros

três cones também são equivalentes entre si. Cada vértice contribui com 1/3 de cone,

por essa razão, é comumente dito que dois desses seis cones não são equivalentes. Suas
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posições no espaço recíproco são dadas pelos vetores K⃗ e K⃗ ′ como segue:

K⃗ =

!
2π

3a
,
2π

3
√
3a

"
, K⃗ ′ =

!
2π

3a
,−

2π

3
√
3a

"
. (2.13)

Figura 2.3: Relação de dispersão de energia do grafeno. Em (a) gráfico da superfície
descrita pela Eq.2.11. Zoom em destaque da banda de energia de um dos pontos de
Dirac.
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Na Fig.(2.4) é mostrado o mapa de contorno da Eq.2.11 onde a pode ser visto a

primeira zona de Brilouin.

Figura 2.4: Mapa de contorno da mesma equação onde a primeira zona de Brillouin está
representada na linha branca.

Cálculos de densidades de estados mostraram que a mesma é nula no nível de Fermi

(E = EF ), de acordo com a Fig.(2.3). Dessa forma, o Grafeno pode ser classificado como

um semicondutor de gap nulo nos vértices da zona de Brillouin nos pontos K e K ′.

Desde os primeiros estudos no Grafeno já fora notado que a relação E ×K é linear

para baixas energias próximo aos seis cantos da zona de Brilouin hexagonal 2D, e que

a estrutura eletrônica do Grafeno apresenta gap nulo nos pontos de alta simetria, con-

duzindo a uma massa efetiva nula para elétrons e buracos. Desse modo, os elétrons podem

mover-se com altíssima velocidade e perder pouca energia no nível de Férmi, em outras

palavras, os elétrons moven-se como se fossem partícula praticamente sem massa, equiv-

alentes a fótons, podendo ser assim descritas por meio da equação relativística de Dirac

para partículas com spin 1/2. Assim, elétrons e buracos são denominados de "férmions

de Dirac" e os seis cantos da zona de Brilouin são denominados de "Pontos de Dirac".

Muito do otimismo inicial baseado no Grafeno está relacionado a sua notável mo-

bilidade de carga. De acordo com resultados teóricos - que estão em concordância com
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Figura 2.5: densidade de estado por unidade de célula em função da energia (em unidades
de (t), (a) (t′ = 0.2t) e (b) (t′ = 0). [32].

trabalhos experimentais - o Grafeno se comporta como um semimetal cujos elétrons de

Dirac sem massa têm uma velocidade de Férmi aproximadamante igual a vF ≈ 106 m/s

(cerca de 1% da velocidade da luz) [18, 42]. Embora esta característica tenha levado, por

exemplo, a dispositivos de rádio-frequência de alto desempenho, talvez não seja partic-

ularmente útil para a lógica digital, uma vez que, no Grafeno está faltando uma chave

característica requerida para a construção de dispositivos digitais, um gap de energia,

que será objeto de estudo proposto neste trabalho.

2.2 Modelo contínuo

O Hamiltoniano da Eq.2.10 advém de uma abordagem microscópica e seus elementos

dependem explicitamente do parâmetro de rede a. Como não estamos interessados em

nenhum efeito de borda e consideramos um arranjo infinito de átomos, podemos reduzir

o Hamiltoniano da Eq.2.10 ao modelo contínuo se restringirmos apenas a vizinhança dos
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pontos K e K ′. Os termos não nulos da matriz que representa o Hamiltoniano são dados

em termos de g(k⃗). Desse modo, para obter uma forma aproximada desse operador na

vizinhança dos vales K e K ′ basta fazer uma expansão em série de Taylor de g(k⃗) em

torno desses pontos. Assim, considerando apenas termos de primeira ordem, g(k⃗) em

torno de K⃗ ′ pode ser aproximado na forma:

g(δk⃗) ≈ g(K⃗ ′) +
∂g

∂kx
|k⃗=K⃗′(kx −K ′

x) +
∂g

∂ky
|k⃗=K⃗′(ky −K ′

y) + 0(δk
2), (2.14)

onde δ(k⃗) = k⃗ − K⃗ ′. Após avaliar g(k⃗) e suas derivadas de primeira ordem no referido

ponto, obtém-se as seguinte expressões:

g(δk⃗) ≈
3a

2

!
−
√
3

2
+ i
1

2

"
k′x −

3a

2

!
−
√
3

2
+ i
1

2

"
ik′y, (2.15)

g(δk⃗) ≈
3a

2

#
k′x + ik

′
y

$
ei5π/6. (2.16)

A fase que aparece no lado direito da Eq.2.16, representada pelo termo exponencial,

pode ser incluída no ket de estado sem promover nenhuma mudança na física do sistema,

uma vez que o quadrado da norma desse termo é um. Assim, o Hamiltoniano final que

descreve estados com vetor de onda no vale centrado em K⃗ é dado por:

Hk =



 0 !vF (kx − iky)

!vF (kx + iky) 0



 , (2.17)

com !vF = 3at/2. Esse é exatamente o Hamiltoniano de Dirac bidimensional para

férmions relativístico com termo de massa nulo e a velocidade da luz c substituída pela

velocidade de Férmi vF ≈ 1 × 106 m/s por esse motivo, é dito frequentemente que os

elétrons no Grafeno comportam-se como férmions relativísticos sem massa. O Hamilto-

niano acima pode então ser escrito de forma mais concisa como

Hk = vFσ · p, (2.18)
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onde σ = (σx, σy, σz), são as matrizes de Pauli,

σx =



 0 1

1 0



 , σy =



 0 −i

i 0



 , σz =



 1 0

0 −1



 , (2.19)

.p = (px, py) é o operador momento. O Hamiltonaino Eq.2.17 atua sobre os estados rep-

resentados por duas componentes de spinor Ψ = [ψA, ψB]
T , onde T denota a transposta

do vetor linha, ψA e ψB representam as funções envelopes associados com a amplitude

de probabilidade das respectivas sub-redes do sitio do Grafeno. O grau de liberdade de

spin, descritos pelas matrizes de Pauli σi, é chamado de pseudospin para distingui-lo do

spin real do elétron que não está sendo considerado nessa abordagem.

Na seção subsequente, serão apresentados resultados de trabalhos teóricos e experi-

mentais referentes a possibilidade de obtenção de gap de energia no Grafeno, uma vez que

sua formação é de suma importância para o uso do Grafeno em dispositivos eletrônicos.

2.3 Efeitos de gap de energia

Uma importante propriedade Física para o estudo da transmissão está relacionada com o

sistema no qual as partículas têm seus movimentos limitados a faixas de energias permi-

tidas (bandas e energias), separadas por faixas de energias proibidas (gaps). A região de

energia de maior interesse para processos de transporte, ópticos, etc., corresponde áquela

que envolve o gap fundamental, que é a faixa de energia proibida que separa o fundo

da banda de condução, cujos portadores são elétrons, do topo da banda de valência,

cujos portadores são os buracos. O potencial de dupla barreira para cada portador é

então formado pela descontinuidade dessas bandas, que tem origem com a formação das

heteroestruturas com gaps diferentes, na direção de crescimento. Desta forma, podemos

ter tunelamento, tanto de elétrons na banda de condução, como de buracos na banda de

valência.

A investigação teórica do tunelamento de elétrons em heterosestruturas semicondu-
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toras foi feita inicialmente por Ezaki e Tsu [40] em 1973, e realizada experimentalmente

por Ezak, Tsu e Chang [41], nos laboratórios da IBM, utilizando heteroestruturas do tipo

GaAs/GaAlAs.Medidas de corrente eletrônica nesses sistemas são realizadas, acoplando-

se as duas barreiras por meio de eletrodo de GaAs, com dopagem tipo n+ (emissor e

coletor) e aplicando-se em seguida um campo elétrico. A corrente flui através da het-

eroestrutura entre os dois eletrodos e a ressonância (será melhor tratada a seguir) ocorre

quando a energia de Fermi na região do emissor (que representa a energia do elétron in-

cidente) se alinha com um nível ressonante dentro do poço quântico. Este foi o primeiro

experimento que serviu como demonstração da quantização de energia em heteroestru-

turas semicondutoras.

Desde a sua primeira obtenção por esfoliação [18, 42], o Grafeno tornou-se um dos

tópicos mais discutidos em ciências de materias. Tendo em vista suas propriedades inco-

muns, isto é, sua extrema, alta mobilidade de portadores de carga [43, 44] e o efeito Hall

quântico observado em temperatura ambiente [45] rendem ao Grafeno ser um promissor

canditado para futuro dispositivos eletrônicos [22]. Para a camada única de Grafeno, a

célula unitária consiste de dois átomos de carbono nas subredes A e B. As propriedades

Físicas interessantes no Grafeno derivam da equivalência entre as quase-partículas de

férmions de Dirac sem massa e o formato cônico das bandas π e π∗ que se cruzam apenas

nos pontos (Ke K ′) no espaço recíproco Fig.(2.3). Próximo a esses pontos, a dispersão

eletrônica se assemelha a elétrons relativísticos de Dirac. Por essa razão, os pontos (K e

K ′) são tratados como pontos de Dirac. Nesses pontos, as bandas de valência e condução

são degeneradas, mostrando que o Grafeno é um semicondutor sem gap de energia. No

entanto, a ausência de gap de energia próximo a esses pontos de cruzamento limitam

potencias aplicações do Grafeno, e o preparo de sistemas baseados em Grafeno com gap

de energia é um importante passo para o seu futuro uso na engenharia. O mecanismo

mais simples para a abertura de gap constitui-se por meio da quebra de simetria de duas

subredes do Grafeno que fecham esse gap [46], por exemplo em nanofitas de armchair

[47] e se estende a bicamada de Grafeno [48, 49], ou através da quebra de simetria da
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subredes pela ligação de Grafeno (ou bicamada de Grafeno) em um substrato [50] tem

sido propostos. Abaixo, é exibido uma forma mais simples e clara de se induzir um gap

de energia no Grafeno crescido epitaxialmente em substrato de SiC. Tal resultado surge

da interação entre a rede de Grafeno e o substrato culminando na quebra de simetria

entre as subredes A e B Fig.(2.6) (a). Na Fig.(2.6). é possível observar por meio da

técnica espectroscopia de fotoemissão de ângulo resolvido (ERPES) cujos resultados são

obtidos de uma monocamada de Grafeno para uma linha de um dos pontos de Dirac K.

A Fig.(2.6) (b), exibe a intensidade fotoelétrica como função da energia e do momento

ao longo da linha em preto sobre K da Fig.(2.6) (a) . A linha em preto demarca a

localização da posição do pico na curva de distribuição de energia (EDCs). Seguindo o

mapa, podemos notar uma curva dispersante para cima e outra para baixo no cone de

dispersão. O que, concordam com a dispersão cônica esperada de elétrons relativísticos

próximos ao ponto de Dirac. A partir do ponto médio entre o mínimo da banda de con-

dução e o máximo da banda de valência, deduz-se que a energia esperada no ponto de

Dirac ED é cerca de 0.4 eV abaixo do nível de Fermi EF . Isto mostra um contraste com

o esperado no Grafeno não dopado onde ED = EF , mostrando que o que tem crescido

no Grafeno são eletrons dopados [51, 52]. Surpreendentemente, a dispersão em ED, isto

é, a interseção dos cones, não é caracterizada por único ponto através da simples rede de

Grafeno como esperado. Ao invés disso, as bandas de valência e condução são separadas

por uma energia finita mesmo no ponto K e um gap de energia é observado. isto decorre

diretamente na análise da curva de distibuição de energia (EDCs) mostrado na Fig.(2.6)

(c) e na curva de distribuição do momento (MDCs) na Fig.(2.6) (d). Próximo do ponto

K nas EDCs sempre são verificados dois picos com um mínimo de separação de energia,

ou gap, verificados em K. A partir de então, deduz-se um gap da ordem de ≈ 0.26 eV .

Os picos na MDC são não-dispersivos dentro da mesma faixa de energia e ED espalhado

0.26 eV na Fig.(2.6) (d).[24].

Experimentos realizados, mostram que um gap finito de energia pode ser induzido

devido o substrato que é uma propriedade intrinseca do Grafeno crescido epitaxialmente
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Figura 2.6: Observação da abertura de gap de energia no ponto k, a) estrutura do grafeno
no espaço real e no espaço do momento, b) ARPES mapa de intensidade tomada ao longo
da linha em preto a partir (a) [24].

[24, 69]. O espectro do gap de energia induzido no Grafeno resulta do fato do portador de

carga ter massa finita e a relação de dispersão de energia ser não linear com o momento

sob regime de baixas energias. Isto demonstra que os portadores e carga obedecem a

equação massiva de Dirac bidimensional (2D) e o tunelamento característico difere do

caso de férmions sem massa no Grafeno.

Desse modo, o Hamiltoniano da Eq.2.17 pode ser reescrito considerando-se a formação

de gap de energia no sistema de interesse [6, 8], assim

Hk =



 ∆ !vF (kx − iky)

!vF (kx + iky) −∆



 . (2.20)

onde ∆ é gap finito de energia.

Em face a possibilidade do uso de método de indução de gap finito no spectro de

energia do Grafeno alguns trabalhos relacionados manifestam tal feito como por exemplo,

o Grafeno crescido sobre nitreto de boro com distância B-N muito próximo a distância

C-C do Grafeno [53] ou ainda, com o uso de ouro intercalado com rutênio Ru(001)

usando a técnica de Espectroscipia de fotoemissão de ângulo determnado (ARPES),
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onde a intercalação conduz a dissociação de filmes de Grafeno, e são observados gap

de energia próximo ao ponto de Dirac [54]. Desta forma é possível construir algumas

regiões no Grafeno onde seu espectro de energia revela um gap finito, o que significa que

os portadores de carga se comportam como férmions massivos de Dirac embora ainda

hajam regiões onde férmions de Dirac sem massa também estejam presentes [55].

2.4 Propriedades de Transporte no Grafeno

Do ponto de vista das propriedades eletrônicas, o Grafeno é um semicondutor bidimen-

sional sem gap de energia como mostrado na Fig.(2.3) para monocamada de Grafeno.

Juntamente com a estrutura de banda sem gap de energia a quiralidade dos portadores

tornam esse material definivamente diferente dos demais materiais convencionais em es-

tado sólido. Uma de suas incomuns propriedades de transporte é o tunelamento quiral

de quase-partículas de baixas energias, o que conduz ao paradoxo de Klein em estruturas

de monocamada de Grafeno e demonstrado experimentalmente, por exemplo, em [56].

Outro importante aspecto da transmissão eletrônica através de estruturas quânticas é a

ressonância de Fabry-Pérot que é uma consequência da natureza da onda do elétron, cuja

comprovação fora realizada através de várias estruturas como barreira simples e dupla

barreira no Grafeno. Apesar do tunelamento Klein tornar potenciais eletrostáticos estru-

turas transparentes aos portadores no Grafeno, existe a possibilidade de confinar elétrons

(buracos) em poços (barreiras) de potencial, na condição de que a componente ky ̸= 0.

2.4.1 O Tunelamento Klein

O tunelamento Klein fora primeiro reportado no contexto da eletrodinâmica quântica.

Em 1929, o físico Oscar Klein [57], encontrou um resultado quando resolvia o problema

de propagação de férmions de Dirac através de uma barreira única de potencial.

Um dos fatores que fazem do Grafeno ser tão atrativo para pesquisa é a dinâmica

de elétrons nesse material. Mais uma característica singular dos portadores de carga
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do Grafeno surge quando esses são submetidos a potenciais eletrostáticos, tais como

barreiras de potencial. Elétrons no Grafeno são capazes de tunelar qualquer barreira de

potencial com probabilidade 1 desde que sua incidência seja normal. Isso ocorre devido

a uma transição da banda de condução para a banda de valência, ou seja, na região da

barreira o portador se propaga através de um estado de buraco. Esse comportamento

é normalmente referido como paradoxo de Klein no Grafeno, em analogia ao paradoxo

de Klein na eletrodinâmica quântica, onde partículas começam a penetrar uma barreira

de potencial quando sua altura excede duas vezes a sua energia de repouso mc2. A

partir desse ponto, a transmissividade praticamente independe da altura da barreira e

aproxima-se da transmissividade perfeita para barreiras de potencial muito altas.

De forma consistente com a estrutura eletrônica mostrada na Fig.(2.3), as quase-

partículas de baixas energias na monocamada de Grafeno são formalmente descritas pelo

Hamiltoniano de Dirac [21].

H = vF (σxpx + σypy) + V0, (2.21)

onde σ = (σx, σy) são as matrizes de Pauli, p = (px, py) é o vetor momento 2D e U é a

energia potencial. Nota-se que, além da descrição feita na Fig.(2.2) do capítulo anterior,

a estrutura de rede do Grafeno pode ser vista como uma combinação de duas subredes

equivalentes, denotadas por A e B. Este Hamiltoniano descreve os portadores sob regime

de baixa energia e atuam sobre os estados representados pelas duas componentes de spinor

de Dirac Ψ = [ψA, ψB]
T , onde ψA,B representam as funções envelopes associadas com a

amplitude de probabilidade dos sítios das respectivas subredes da estrutura hexagonal

do Grafeno.

Bem como discutido em [36] o espectro linear não é apenas uma característica essencial

que sustenta a descrição do transporte quântico no Grafeno pela equação de Dirac. Na

região de energia positiva, os portadores são sempre elétrons e negativamente carregados.

Nas energias negativas, se a banda de valência não está cheia, os seus estados desocu-

pados se comportar como quase-partículas carregadas positivamente (buracos). Nota-se

28



que elétrons e buracos em Física da matéria condensada são normalmente descritos de

forma independente pela equação de Schrödinger, que não são inter-relacionados. Em

contrapartida, estados de elétrons e buracos no Grafeno são interligados, exibindo pro-

priedades análogas a simetria de carga descritas em eletrodinâmica quântica [8]. Essa

simetria é uma consequência da simetria do cristal do Grafeno, ou seja, a equivalência

das duas subredes de carbono A e B. Portanto, quase-partículas do Grafeno têm de

ser descrita por duas componentes de funções de onda, muito semelhantes a funções de

onda spinor em eletrodinâmica quântica, mas o índice de "spin" de Grafeno especifica

a subrede ao invés da conotação real de spin dos elétrons e refere-se ao pseudospin σ.

Consequentemente, um elétron com energia E que se propaga no sentido positivo orig-

ina a partir do mesmo ramo do espectro eletrônico como o buraco com a propagação

de energia −E na direção oposta. Isto produz uma importante consequência que os

elétrons e buracos pertencentes a um mesmo ramo tem pseudo-spin na mesma direção,

a qual é paralela ao momento para eletrons e antiparalelo para buracos. Este aspecto

pode ser visto como uma quiralidade característica das quase-partículas em Grafeno. Em

razão dessas quase-partículas de férmions de Dirac terem comportamento semelhante na

eletrodinâmica quântica, o Grafeno torna possível a criação de um experimento de tunela-

mento semelhante ao analisado por Klein [57]. O diagrama esquemático de tal experiência

é apresentado na Fig.(2.7).onde a anergia potencial tem a formato retangular e é apenas

função e x.

V (x) =





V0 0 ≤ x ≤ D,

0 x > D e x < D,
(2.22)

A partir do Hamiltoniano da Eq.2.21, as equações para as duas componentes de spinor

de Dirac ψA,B são dadas por

UψA − i!vF (∂x− i∂y)ψB = EψA (2.23)

UψB − i!vF (∂x+ i∂y)ψA = EψB
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Figura 2.7: Diagrama esquemático do espectro das quase-partículas de Dirac (a) mono-
camada de Grafeno, (b) barreira de potencial de altura U0 e largura D. O nível de Fermi
(linha pontilhada tracejada) está na banda de condução fora da barreira e dentro dela.
As áreas de cor cheia indicam os estados ocupados [36].

Devido a invariância translacional ao longo da direção y as soluções dessas equações

ficam da seguinte forma ψA(x, y) = ϕA(x)e
ikyy e ψB(x, y) = ϕB(x)e

ikyy. A equação

diferencial de primeira ondem ϕA(x) e ϕB(x) pode ser desacoplada

∂2ϕA
∂2x

+
!
(E−V )2

!2v2F
− k2y

"
ψA +

1
E−V

∂V
∂x

#
∂
∂x
− ky

$
ϕA = 0

ϕB = −
i!vF
(E−V )

#
∂
∂x
− ky

$
ϕA

(2.24)

Assumindo um elétron incidente com onda propagante e ângulo φ com respeito a

direção x através da estrutura , temos as seguintes componentes ϕA e ϕB nas respectivas

interfaces

ϕA(x) =






eikxx + re−ikxx x ≤ 0

aeiqxx + be−iqxx 0 < x ≤ D

teikxx x > D

ϕB(x) =






s(eikxx+iφ − re−ikxx−iφ) x ≤ 0

s′(aeiqxx+iθ − be−iqxx−iθ) 0 < x ≤ D

steikxx+iφ x > D
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onde k = (kx, ky) é o vetor de onda associado com a energia E (ou seja k = E/!vF ) fora

da barreira kx = k cosφ, ky = k sinφ, qx =
!
(E − V0)

2 /!2v2F − k2y, θ = tan−1(ky/qx)

é o ângulo de refração, s = sgn(E) e s′ = sgn(E − V0). Assumindo a continuidade da

função de onda e resolvendo em termos dos coeficientes a, b, t e r encontra-se as seguintes

expressões para os coeficientes de transmissãoe reflexão, respectivamente

t =
2 cosφ cos θeikxD

cos(φ+ θ)e−iqxD + cos(φ− θ)eiqxD − 2iss′ sin(qxD)
, (2.25)

r =
2ss′(sinφ− sin θ) sin(qxD)eiφ

cos(φ+ θ)e−iqxD + cos(φ− θ)eiqxD − 2iss′ sin(qxD)
, (2.26)

A probabilidade então é dada por T = |t|2 = 1− |r|2

T =
cos2 φ cos2 θ

cos2 φ cos2 θ + ss′(sinφ− sin θ)2 sin2(qxD)
. (2.27)

Quando φ = 0◦, temos que ky = 0, dessa forma θ = 0 e T = 1. Isso significa

que a barreira é perfeitamente transparente a partícula com incidência normal, esta

carcterística para férmions de Dirac sem massa está relacionada com o paradoxo de Klein

[57] em eletrodinâmica quântica. Isto pode ser entendido em termos de conservação de

pseudospin. Com efeito, na ausência de pseudospin , um elétron se movendo para a

direita pode ser espalhado apenas por um certo estado de elétrons em movimento ou

estado de buraco de movedo para a esquerda. A correspondência entre estes estados de

carga dentro e fora da barreira resultam no tunelamento perfeito. Além disso, a partir

das Eqs.2.25 e 2.26 segue que a barreira se torna também transparente (T = 1) sob a

condição de ressonância qxD = nπ, n = 0,±1, ..., isto conduz a dependência da direção

no processo de tunelamento como mostardo na Fig.(2.7).

Devemos lembrar que, apesar do nome, o efeito túnel Klein não envolve o tunelanento

como visto normalmente na mecânica quântica, uma vez que não depende de ondas

evanescentes. Pois, é a conservação do pseudospin e a simetria elétron-buraco que são

essenciais nesse processo. Esta trasmissão perfeita para incidência normal não se trata
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de uma ressonância. Esse efeito túnel perfeito pode ser entendido como uma conservação

de pseudospin.

Apesar do tunelamento Klein tornar potencias eletrostáticos estruturas transparentes

aos portadores no Grafeno, existe a possibilidade de confinar elétrons (buracos) em poços

(barreiras) de potencial, desde que estes possuam a componente ky ̸= 0. Na seção a

seguir estudaremos uma importante característica ressonante presente no Grafeno: a

ressonância de Fabry-Pérot.

2.4.2 Ressonância de Fabry-Pérot

Outro importante aspecto que vem sendo reportado ao Grafeno no processo de trans-

porte através de estruturas quânticas é a ressonância de Fabry-Pérot (FP), que é uma

propriedade natural da onda do elétron. Vários trabalhos tem apresentado resultados

de tal ressonância para diferentes estruturas semi-infinitas tais como barreira simples,

dupla barreiras [58, 59, 60]. Além de estruturas especiais como junções do tipo p − n,

p − n − p ou n − p − n podem ser produzidas [59, 62] em que o tunelamento Klein e

a ressonância de Fabry-Pérot são observadas [23, 61, 63]. Nesses dispositivos a altura

da barreira de potencial e a posição do nível de Férmi podem ser ajustado por meio da

aplicação de um potencial de porta.

Vamos analisar a barreira de potencial apresentada na Fig.(2.7) (b) fazendo a largura

D = W . Sob o ponto de vista da óptica física a barreira será tomada como a metade

com indice de refração 1 − V0/E. Quando uma onda incidente atinge a barreira com

ângulo incidência θ ocorre separacão em ondas transmitidas e onda refletidas, as ondas

transmitidas dentro da barreira sofrem então, múltiplas reflexões nas duas extremidades

internas à barreira desde x = 0 e W , como mostar a Fig.(2.8). Em analogia com ondas

ópticas, a diferença do caminho óptico ao longo da barreira entre as ondas transmitidas

t1 e t2 é dado por

∆L = (1− V0/E) (BC + CD)−BN, (2.28)
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Figura 2.8: Esquema exibindo as múltiplas reflexões da onda transmitida dentro da
barreira de potencial.

onde BC = CD = W/ cosφ e BN = 2W tanφ sin θ. Usando sin θ = (1 − V0/E) sinφ,

obtêm-se

∆L = 2(1− V0/E)W cosφ. (2.29)

A transmissão total é determinada por T = |t1|2+ |t2|2+2|t1||t2| cos δ que corresponde

a diferença de fase δ = k1∆L = 2k1(1− V0/E)W cosφ. A transmissão é máxima quando

quando |δ| = 0, 2π, 4π, ..., e mínima quando |δ| = π, 3π, ...Para obtenção da transmissão

total, defini-se r e t como sendo as amplitudes de reflexão e transmissão fora da barreira,

respectivamente, r′ e t′ como as amplitudes dentro da barreira. As diferentes combinações

das ondas transmitidas através da barreira são

tt′, tt′r′2eiδ, ..., tt′r′2(n−1)ei(n−1)δ, ..., (2.30)

e a amplitude de transmissão total

ttot = tt
′(1− r′2eiδ + ...+ r′2(n−1)ei(n−1)δ + ...). (2.31)
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A probabilidade de transmissão Ttot = ttott∗tot é

Ttot = 1/[1 + F sin
2(δ/2) (2.32)

onde F = 4R/(1 − R)2 = ([1 − cos(θ − φ)][1 + cos(θ + φ)])/ cos2 θ cos2 φ. Desse modo,

podemos obter as energias em que as ressonâncias ocorrem, isto é, quando T = 1

E = V0 ± ℏvF
!
∆2/ℏ2v2F +

"
k2y + n

2π2/d2
#
. (2.33)

Na Fig.(2.9) são vistas três regiões distintas. Na região contida entre as linhas em

vermelho os vetores de onda kx e qx são reais e as soluções dentro e fora da barreira são

ondas propagantes e devido ao tunelamento Klein temos alta probabilidade de transmis-

são cuja transmissão máxima é dada pela Eq.2.33 representadas pelas linhas pontilhadas.

Podemos ainda dividir esta região em duas partes: E > V0 e E < V0. Para E > V0 encer-

ram todos os máximos de elétrons livres no espectro E = V0 ± ℏvFky que são deslocados

pela barreira de potencial.

34



-0,10 -0,05 0,00 0,05 0,10

0

30

60

90

120

150

180

210

240

E
n

e
rg

ia
 (

m
e

V
)

k y (nm)
-1

Figura 2.9: Relação de dispersão E(ky) na presença de barreira de potencial. A curvas
pontilhadas mostram a relação de dispersão analítica Eq.(2.33) para D = 100 nm ,
V0 = 120 meV , ∆ = 0.0 meV (linha vermelha) e ∆ = 40 meV (linha azul).
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A Fig.(2.10) mostra o contorno da transmissão versus energia incidente E e vetor de

onda ky para D = 100 nm , V0 = 120 meV e ∆ = 0 meV . Podemos notar claramente

a ressonância de Fabry-Pérot, cuja diferença principal correspondentes a resultados de

elétrons tipo de Schrödinger reside na dependência do vetor de onda ky e não apenas do

vetor de onda kx.

Figura 2.10: Gráfico de contorno da transmissividade versus energia incidente E e vetor
de onda ky para o sistema de barreira simples. As curvas em linha tracejada preta
mostram a relação de dispersão analítica Eq.(2.33) com D = 100 nm, V0 = 120 meV e
∆ = 0 meV.

Para construir dispositivos de Grafeno suspenso: a amostra do Grafeno é depositada

sobre o substrato de SiO2, contatos metálicos são feitos no Grafeno e em seguida o

substrato é corroído na região em baixo do Grafeno. Deste modo, o Grafeno fica suspenso

sustentado tão somente pelos contatos metálicos. Como conseqüência da alta mobilidade,

foi possível observar o efeito Hall quântico fracionário [19, 20].O uso de gates superiores,
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em conjunto com o gate do substrato, possibilitou o estudo de várias propriedades de

junção em flocos de Grafeno. Com o top gate controlando localmente a densidade de carga

no Grafeno é possível alternar regiões com densidades de carga diferentes que podem

ser de mesmo tipo, ou de tipos diferentes, , apresentando propriedades interessantes

[61, 62, 64, 65].

A Fig.(2.11) exibe como produzir experimentalmente barreiras de potencial emGrafeno

(junção do tipo n − p − n). O perfil de potencial mostrado em b) deve-se às voltagens

de porta inferior Vb e superior Vt aplicadas à folha de Grafeno. A voltagem Vb devida a

camada de substrato n++Si define a densidade n1 de portadores na região 1, enquanto

a voltagem de porta Vt define outra densidade n2 na região 2.

Figura 2.11: Junção n− p− n em grafeno(a) Visão da seção transversal do dispositivo.
(b) Perfil do potencial de elétrons no Grafeno produzido pelo dispositivo mostrado em (a)
A combinação de uma tensão positiva back gate e uma tensão negativa top gate produz
regiões [64].
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2.4.3 Estados Confinados em Grafeno

Estudaremos, nessa seção, o caso de um poço de potencial simples em Grafeno. Muito

embora, o tunelamento Klein tornar potencias eletrostáticos estruturas transparentes

aos portadores no Grafeno, existe a possibilidade de confinar elétrons (buracos) em poços

(barreiras) de potencial, desde que estes possuam a componente ky ̸= 0. Nos interessamos

em investigar o comportamento de estados confinados nesses poços bem como a forma

do espectro de energia por eles formados. Na verdade, pode-se dizer que são tratados

como estados quase-confinados, já que os portadores só estão confinados em uma única

direção.

Objetivamos nessa seção desenvolver um método para resolver a Eq.2.18. Considere-

mos o Grafeno como uma estrutura cristalina perfeita, sem nenhuma impureza ou defeito.

Dessa forma, incluiremos dois termos ao Hamiltoniano 2.18, de maneira que a equação

assume a forma:

(vF (σ · p)+mv2Fσz + U)Ψ = EΨ, (2.34)

o segundo termo da Equação é um termo de massa, responsável pela introdução de um

gap no espectro de energia ∆, que pode surgir de uma interação com o substrato [24], ou

acoplamento spin-órbita [34], enquanto um terceiro representa o efeito de um potencial

eletrostático externo, cujo único efeito é o deslocamento do nível de energia de Fermi no

sistema.

A Eq.2.34, pode ser reescrita de seguinta forma

!vF
!
∂

∂x
− i

∂

∂y

"
ψB = i

#
E − U −mv2F

$
ψA, (2.35)

!vF
!
∂

∂x
+ i

∂

∂y

"
ψA = i

#
E − U −mv2F

$
ψB, (2.36)

Para prosseguirmos precisamos de alguma informação sobre o potencial. Então, a

partir de agora consideremos um potencial unidimensional U = U(x). Dessa forma,

38



como [H,py] = 0 podemos assumir ψA(B)(x, y) = e
ikyyφA(B)(x). Assim, o par de equações

diferenciais parciais acima torna-se o seguinte par de equações ordinárias acopladas:

dφB
dξ

+ βφB = i(ε− u−∆)φA, (2.37)

dφA
dξ

− βφB = i(ε− u−∆)φB, (2.38)

onde ξ = x/L, β = kyL, ε ≡ EL/ !vF , u(x) = U(x)L/!vF e o gap normalizado

∆ ≡ mvFL/ !. As quações acima podem ser facilmente desacopladas. Fazendo isso

para φA obtêm-se que

d2φA
dξ2

+
u′

(ε− u+∆)
dφA
dξ

−
!
β2 + β

u′

(ε− u+∆)
− (ε− u)2 +∆2

"
φA = 0, (2.39)

onde u′ é a derivada do potencial. Para um poço de potencial quadrado estas derivadas

são caracterizadas como funções delta de Dirac.

O caráter das soluções dependem dos valores de β, que determina o sinal da última

parte do termo do lado esquerdo da Eq.2.39. As soluções podem ser de três tipos: (i)

ondas viajantes, que descrevem elétrons livres, buracos livres, bem como estados mistos

que ocorrem devido o tunelamento Klein de elétrons para buracos fora da região do poço

de potencial; (ii) ondas estacionárias, o que para férmions sem massa surgem apenas para

valores finitos de β, acima de um corte de energia dependente e decai exponencialmente

na região da barreira; e (iii) ondas de tunelamento, que são oscilatórias fora do poço

enquanto que no seu interior são combinações de exponenciais com expoentes reais; isto

corresponde aos estados de buracos que se submetem tunelamento comum em todo o poço

de potencial. Isto suprime o tunelamento de Klein uma vez que depende da conversão

elétron-buraco na interface.

Nosso interesse está focado na solução do tipo (ii) que descrevem estados de elétrons

confinados no poço e se propagando ao longo deste. Suas energias são delimitadas na

região pela curva E =
#
(!vFky)

2 +m2v4F
$1/2

+ U0 e E =
#
(!vFky)

2 +m2v4F
$1/2

. Para
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vetores de onda menores o tunelamento através das barreiras introduz um corte no

espectro para E < −
!
(!vFky)

2 +m2v4F
"1/2

+ U0. Para estados confinados, as compo-

nentes de spinor decai exponencialmente na região ξ < −1/2. Assim, a componentes

das funções envelopes nos sitios A e B podem ser escritas como φA (ξ) = A1e
αξ e

φB (ξ) = if−A1e
αξ, onde f− = (β − α) / (ǫ− u0 +∆) e a constante de decaimento

α =
!
β2 − (ǫ− u0)

2 +∆2
"1/2

e u0 = U0L/!vF .

As soluções de φA e φB para |ξ| ≤ 1/2 são do tipo

φA (ξ) = C2 cos (κξ) +D2 sin (κξ) ,

Encontrado φjA, temos da Eq.2.37 que

φB (ξ) = [i/ (ǫ+∆)] {C2 [β cos (κξ) + κ sin (κξ)] +D2 [β sin (κξ)− κ cos (κξ)]} , (2.40)

onde κ2 = ǫ2 − β2 −∆2. Para ξ > 1/2 as soluções são similares a ξ < −1/2, porém, com

expoente negativo.

φA (ξ) = A3e
−αξ. (2.41)

φB (ξ) = if+A1e
−αξ,

onde f+ = (β + α) / (ǫ− u0 +∆). Deve-se ressaltar, que em contraste com casos não

relativísticos, a componente de spinor não são nem pares nem ímpares apesar do po-

tencial ser simétrico. Contudo, esta simetria, é refletida na densidade de probabilidade

ρ = Ψ†Ψ = φA (ξ)
† φA (ξ)+φB (ξ)

† φB (ξ) [9] que é uma função par. Aplicando a condição

de continuidade φA e φB em ξ = −1/2 e ξ = 1/2 , obtêm-se a seguinte equação transcen-

dental para os autovalores de energia:

S− (ǫ, β,+1)S+ (ǫ, β,+1) + S− (ǫ, β,−1)S+ (ǫ, β,−1) = 0 (2.42)

onde S± (ǫ, β, s) = β − f± (ǫ+∆)− sκδ∓s e δ = tan (κ/2).
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Consideremos o caso de um poço simples simétrico de largura L0 e profundidade U0,

como mostrado na Fig.(2.12). A Eq.2.42 é resolvida numericamente e seu resultado é

mostrado na Fig.(2.13).

Figura 2.12: Representação esquemática de um poço simples simétrico de largura L0 e
profundidade U0.

A Fig.(3.3) mostra as energias correspondentes aos estados eletrônicos confinados em

um poço simétrico de potencial no Grafeno como função da componente ky do vetor de

onda. Onde U0 = 50 meV e L0 = 200 nm. e ∆ = 0 meV . As linhas contínuas delimitam

o limite entre estados propagantes (elétrons para E > !ky + U0 e buracos para E <

−!ky + U0) que se propagam no sistema por meio do mecanismo do tunalemanto Klein

e, estados ligados de elétrons. Pode-se observar que para um dado par de parâmetros

(U0, L0), o número de ramos, bem como o espaçamento entre eles, depende do valor do

vetor de onda ky. Para pequenos valores existe um cut-off (região I) que surge devido

a conversão de elétrons confinados na região do poço em buracos livres na região da

barreira. Para valores grandes de ky os ramos são aproximados por

E = !vF
!"nπ
L

#2
+ k2y

$1/2
, (2.43)
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Figura 2.13: Espectro dos estados confinados em um poço simétrico de potencial de
largura L0 = 200 nm e profundidade U0 = 50 meV .

onde n é um número inteiro.

No Capítulo a seguir, será feita a descrição da solução do Hamiltoniano de Dirac, bem

como o desenvolvimento do método da matriz de transferência aplicados aos sistemas de

simples e dupla barreira em vistas à obtenção das soluções analíticas dos coeficientes de

transmissão para posterior análise dos resultados numéricos presentes neste trabalho.
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Capítulo 3

Transmissividade, Condutância e

Densidade de Corrente em Sistemas

de Simples e Dupla Barreira de

Grafeno.

3.1 Tunelamento ressonante

Neste capítulo faremos uma descrição do processo de tunelamento no Grafeno em vistas

ao método da matriz de transferência para a obtenção do coeficiente de transmissão.

A transmissividade de uma partícula, através de uma única barreira de potencial,

de altura V0, como mostrada na Fig.(3.2), constitui-se num dos problemas clássicos, de

interesse acadêmico, em cursos básico de mecânica quântica. Sua solução serve para

introduzir o conceito do fenômeno de tunelamento, que descreve a possibilidade dessa

partícula atravessar uma região classicamente proibida, isto é, uma situação onde a en-

ergia total da partícula é menor do que a energia potencial da região da qual emerge. O

coeficiente de transmissão, ou transmissividade, é uma função da energia da partícula ,
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dependendo fortemente da espessura da barreira.

Diferentemente deste, o sistema de dupla barreira, apresenta um mecanismo de trans-

missão que o torna mais eficiente do que o primeiro e, deste modo, mais atraente como

base para aplicações tecnológicas. De fato, como veremos mais adiante, a presença de

níveis localizados, E1, E2, .., na região do poço entre as barreiras, introduz picos na curva

da transmissividade para certos valores da energia, que são chamados de ressonância de

transmissão. No limite em que a espessura das barreiras tornan-se infinita, a posição

desses picos ocorrem nas energias dos estados ligados E1, E2, .., uma situação que nos

leva a um resultado nulo para a transmissividade através de uma única barreira.

Em ambos os casos que iremos estudar, o cálculo da transmissividade é feito, usando

o seguinte procedimento:

(a) resolve-se, inicialmente o Hamiltoniano de Dirac em cada região de potencial

constante considerando a invariancia translacional na direção y obtem-se as componentes

das funções envelopes da forma Ψ(x, y)

(b) em seguida, escreve-se a função de onda em cada região, como combinação linear

dessas funçoes envelopes

(c) usa-se a condição de continuidade em cada interface e obtem-se uma equação

matricial, que relaciona os coeficientes da onda na região de incidência com aqueles na

região de transmissão.

Nestes casos simples, o módulo quadrado da razão entre o coeficiente da onda de

saída e o coeficiente de entrada nos dá a transmissividade da partícula, T (E), que é uma

função contínua da energia.

Os passos (a)-(c) acima referidos, constituem basicamente, o método da matriz de

transferência para o cálculo da transmissividade, que, no contexto deste capítulo, refere-

se ao caso de um movimento unidimensional, sem nenhuma estrutura de bandas. O

cálculo mais geral para a matriz de transferência será mostrado nas seções a seguir,

usando qualitativamente o mesmo procedimento aqui introduzido.
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3.2 Solução do Hamiltoniano de Dirac

O primeiro procedimento básico para a obtenção da matriz de transferência, é resolver a

equação de férmions de Dirac em cada região de potencial constante, para um valor fixo

de energia E, cujas soluções são ondas planas, e em seguida, escreve-se a função de onda

em cada região como combinação linear dessas ondas planas. A equação então é dada

por:

HΨ(x, y) = EΨ(x, y) (3.1)

onde H é o Hamiltoniano dado pela Eq.2.20 e Ψ(x, y) são as funções de onda com duas

componentes devido as duas sub-redes A e B. Podemos escrever Ψ(x, y) da seguinte

forma:

Ψ(x, y) = ψ(k, x)eikyy. (3.2)

devivo a invariância translacional na direção y, k2 = k2x + k
2
y.

A Eq.3.1 pode ainda ser escrita como :

(H − EI)ψ(k, x) = 0, (3.3)

que tem solução quando

det(H −EI) = 0, (3.4)


 H11 H12

H21 H22



ψ(k, x) = Eψ(k, x), (3.5)

agrupando os termos e resolvendo o sistema, obtemos a seguinte solução para os auto-

valores:

ψk(x, y) =
1
√
2

%
1

s
&

|E|−s∆
|E|+s∆e

iφ

'
ei(kxx+kyy), (3.6)

onde s = sgn(E) e φ o ângulo de incidência medido no plano xy.
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As soluções da Eq.3.4 nos fornece a relação de disersão

Ek = ±
!
∆2 + !2v2Fk2. (3.7)

onde k2 =
"
k2x + k

2
y

#
.

No esquema de cálculo para a obtenção da matriz de transferência , o parâmetro qx

é uma quantidade importante para a construção das funções de onda em cada região

do sistema. Dessa forma reservamos a próxima subseção para uma análise detalhada da

natureza de qx no bulk, cujas informações teóricas nos serão úteis para o cálculo numérico

da transmissividade.

3.2.1 Natureza das soluções de qx

O esquema de cálculo para a obtenção da matriz de transferência, requer, como vimos

anteriormente, expressar qx em termos de E, k e ∆. Para isto, usando a Eq.3.7

qx = ±

$%
(V0 − E)2 −∆2

!2v2F

&
− k2y. (3.8)

dividindo todo o espectro de energia em três regiões (i), (ii).e (iii) dispostos na Tab.III.1.

Para cada região considerada, qx tem as seguintes soluções:

Tabela III.1: Natureza das soluções de qx
Região Energia qx
i E ! V0 +∆ real (modo propagante)
ii V0 −∆ " E " V0 +∆ complexo (modo evanescente)
iii E " V0 −∆ real (modo propagante)

Nesse caso, os valores de qx são sempre reais na região do poço e nem sempre imag-

inário na região a barreira, e dependem das magnitudes de kx, ky e E, de fato, fixando-se
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kx, ky , φ e E na Eq.3.7 e impondo-se as condições necessárias para termos soluções reais

ou complexas, encontramos para quais intervalos de energia essas condições se verificam.

Assim procedendo, as condições mencionadas acima, podem ser representadas por duas

superfícies de energias críticas no plano xy (Ec1 e Ec2) assim

Ec1,2 = V0 ±
!
∆2 + !2v2Fk2, (3.9)

onde k2 =
"
k2x + k

2
y

#
.

Com o objetivo de ilustrar as energias críticas definidas anteriormente, mostramos na

Fig.(3.1), os cortes dessas superfícies no plano kx = 0 para o Grafeno, com D = 100 nm,

V0 = 120 meV e ∆ = 40 meV.
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Figura 3.1: Solução da Eq.3.9 Relação de dispersão para o sistema de barreira simples
com D = 100 nm, V0 = 120 meV e ∆ = 40 meV . com as energias críticas EC1 e EC2.
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3.3 Método da Matriz de Transferência

Nesta seção, introduziremos o método da matriz de transferência para um sistema de du-

pla barreira Fig.(3.2), usando o modelo simples de uma banda, seguindo o procedimento

descrito nas três etapas discutidas anteriormente no início do capítulo.

Figura 3.2: Representação esquemática do sistema de dupla barreira, mostrando as
posições de interface, zj entre as regiões j − 1 e j para a construção da matriz de trans-
ferência. Os símbolos avj, rvj e tvj representam os coeficientes das combinações lineares
das funções no bulk, na região de incidência j = 0 (avj, rvj) e de transmissão j = 4 (tvj)
para uma partícula com energia E.

A partir das Equações obtidas anteriormente, a função de onda em cada região pode

ser escrita como combinação linear das funções envelopes do bulk do tipo qx(+) com

ondas propagantes e evanescentes qx(−)para valores fixos da energia, E, e dos vetores de

onda no plano kx e ky. Sendo assim, fazendo uso das Eqs.3.1, 3.3, 3.6, 3.7 as funções de

onda nas regiões j = 0, 1, 2, 3 e 4 são
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ψ0(x, y) =
a
√
2

!
1

sαeiφ

"
ei(kxx+kyy) +

r
√
2

!
1

−sαe−iφ

"
e−i(kxx−kyy), (3.10)

ψ1(x, y) =
b1√
2

!
1

s′βeiθ

"
ei(qxx+kyy) +

b2√
2

!
1

−s′βe−iθ

"
e−i(qxx−kyy),

ψ2(x, y) =
c1√
2

!
1

sαeiφ

"
ei(kxx+kyy) +

c2√
2

!
1

−sαe−iφ

"
e−i(kxx−kyy),

ψ3(x, y) =
d1√
2

!
1

s′βeiθ

"
ei(qxx+kyy) +

d2√
2

!
1

−s′βe−iθ

"
e−i(qxx−kyy),

ψ4(x, y) =
t1√
2

!
1

sαeiφ

"
ei(kxx+kyy) +

t2√
2

!
1

sαeiφ

"
e−i(kxx+kyy)

onde α =
#

|E|−s∆
|E|+s∆ , β =

#
|E−V0|−s′∆
|E−V0|+s′∆

, kx = k cosφ e ky = k sinφ são as componentes do

vetor de onda perperdicular e paralelo fora da barreira,

k = (E2 −∆2)1/2/ℏvF , (3.11)

qx = (k
′2 − k2y)

1/2, (3.12)

são os vetores de onda na região do poço e da barreira, respectivamente; s = sgn(E) e

s′ = sgn(E− V0), φ é o ângulo de incidência, e θ = arctan(ky/qx) é o ângulo de refração,

k′ = [(V0 − E)2 − ∆2)1/2/ℏvF . Os sinais ss′ = ±1 distinguem elétrons e buracos de

condução nas respectivas regiões de potencial constante.

Uma vez obtida a função de onda em cada região como combinação linear das soluções

da função envelope, o próximo passo é determinar a matriz de transferência para o cálculo

da transmissividade. Isso é feito com a ajuda das condições de contorno em cada interface,

que asseguram tanto a conservação da densidade de probabilidade, como a densidade

de corrente. Assim sendo, aplicando-se a condição de continuidade à interface z = z1
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obtêm-se o seguinte sistema de equações lineares

a+ r = b1 + b2 (3.13)

aαseiφ − rαse−iφ = b1βs
′eiθ − b2βs′e−iθ

Este sistema ode ser escrito na forma matricial



 1 1

αseiφ −αse−iφ







 a

r



 =



 1 1

βs′eiθ −βs′e−iθ







 b1

b2



 (3.14)

ou

M0



 a

r



 =M1



 b1

b2



 , (3.15)

onde M0 e M1 são respectivamente, as matrizes de casamento da região j = 0 e j = 1.

Multiplicando-se ambos os membros da Eq.3.15 pela matriz inversa de M1, M−1
1 , obtem-

se 

 b1

b2



 =M−1
1 M0



 a

r



 , (3.16)

que relaciona os coeficientes (a, r) da região 0 com os coeficientes (c, d) da região 1.

Aplicando-se o mesmo procedimento para a interface z = z2, e usando o resultado anterior

obtem-se

M1P1



 b1

b2



 =M2



 c1

c2



 , (3.17)

onde

P1 =



 eik1Lb1 0

0 e−ik1Lb1



 , (3.18)

é a matriz de propagação na região j = 1 que faz a correção de fase das funções de onda

entre as interfaces z1 e z2, na região de largura Lb1 = z2−z1. Novamente, multiplicando-se

ambos os membros da Eq.3.17 por M−1
2 , para isolar os coeficientes c1 e c2, e usando a
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Eq.3.16, obtem-se 

 c1

c2



 =M−1
2

%
M1P1M

−1
1

&
M0



 a

r



 (3.19)

que relaciona os coeficientes da região j = 0 com os da região j = 2.

Aplicando sucessivamente as condições de contorno nas interfaces z = z3 e z = z4,

e usando o mesmo procedimento acima descrito para isolar os coeficientes da onda em

cada região, relacionando-os com aqueles da onda incidente obtem-se, finalmente,



 t1

t2



 =M−1
4

%
M3P3M

−1
3

& %
M2P2M

−1
2

& %
M1P1M

−1
1

&
M0



 a

r



 (3.20)

que conecta os coeficientes da onda transmitida na região j = 4, com os coeficientes da

onda incidente na região j = 0. Desta forma, podemos escrever



 t1

t2



 = T



 a

r



 (3.21)

onde:

T =M−1
4

%
M3P3M

−1
3

& %
M2P2M

−1
2

& %
M1P1M

−1
1

&
M0 (3.22)

é a chamada matriz de transferência para o sistema de dupla barreira, que contém todas

as informações da estrutura do potencial, sendo uma função contínua da energia.

Os coeficientes t1 e r podem ser calculados facilmente, reescrevendo a Eq.3.22 numa

forma mais conveniente



 t1

t2



 =



 T11 T12

T21 T22







 a

r



 . (3.23)

Considerando-se qua a partícula se propaga inicialmente no sentido positivo do exo-z,

vê-se que o coeficiente t2 se anula. De fato, uma vez que não há partícula refletida na

região j = 4 (saída), devido às condições iniciais do movimento adotadas, podemos tomar
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t2 = 0. Assim, resolvendo-se o sistema indicado na Eq.3.23 para r e t1, em função do

coeficiente da onda incidente a, encontra-se

R =
!!!
r

a

!!!
2

(3.24)

T =

!!!!
t1
a

!!!!
2

(3.25)

3.4 Cálculo do Coeficiente de Transmissão

O calcular os coeficientes de transmissão e reflexão, introduzimos na densidade de corrente

J em nosso sistema.

J = ±iψ†σψ (3.26)

onde ψ representa ψin = ψ+(1,n)(x, y), ψ
ref = rψ−(1,n)(x, y) e ψ

tr = tψ+(5,n)(x, y). Explicita-

mente, as componentes da densidade de corrente incidente, refletida e transmitida são

jinx = ±i(x1 + x
∗
1) = ±2is1

kx1"
k2x1 + k

2
y

(3.27)

jrefx = ∓ir∗r(x1 + x∗1) = ∓2ir
∗rs1

kx1"
k2x1 + k

2
y

(3.28)

jtrx = ±it
∗t(x5 + x

∗
5) = ±2it

∗ts5
kx5"
k2x5 + k

2
y

(3.29)

representam as densidades de probabilidade e de corrente de probabilidade, respectiva-

mente.

Os coeficientes de transmissão e reflexão, são expressos da seguinte forma:

T =
|jtrx |
|jinx |

=

!!!!
kx5
kx1

!!!!

"
k2x1 + k

2
y

"
k2x5 + k

2
y

|t|2 = |K| |t|2 (3.30)
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No nosso caso, devido a simetria de configuração do potencial nas regiões de incidência e

transmissão teremos |K| = 1, isto é, kx1 = kx5, e dessa forma T = |t|
2. Da Eq.3.23 temos

que a probabilidade de transmissão pode ser escrita como

t =
1

|T22|
. (3.31)

3.4.1 Aplicação no Sistema de Barreira Simples

Na Fig.3.3 mostramos um potencial tipo barreira simples de largura LB, onde ilustramos

os coeficientes das ondas em cada região. Resolvendo a Equação de Dirac em cada região

para energias menores que a altura do potencial (E < V0), determina-se as respectivas

funções de onda em cada uma das regiões da estrutura

Figura 3.3: Representação esquemática do sistema de barreira de potencial 2D em ca-
mada única de grafeno com gap de energia.
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ψI(x, y) =
a
√
2

!
1

s
"

|E|−s∆
|E|+s∆e

iφ

#
ei(kx1x+kyy) +

r
√
2

!
1

−s
"

|E|−s∆
|E|+s∆e

−iφ

#
e−i(kx1x−kyy), (3.32)

ψII(x, y) =
b
√
2

!
1

s′
"

|E−V0|−s′∆
|E−V0|+s′∆

eiθ

#
ei(qxx+kyy) +

c
√
2

!
1

−s′
"

|E−V0|−s′∆
|E−V0|+s′∆

e−iθ

#
e−i(qxx−kyy),

ψIII(x, y) =
t1√
2

!
1

s
"

|E|−s∆
|E|+s∆e

iφ

#
ei(kx3x+kyy) +

t2√
2

!
1

s
"

|E|−s∆
|E|+s∆e

−iφ

#
e−i(kxx+kyy).

Vamos considerar que a partícula incida da esquerda para a direita, não tendo, por-

tanto, nenhuma onda refletida na região de transmissão (t2 = 0).

Figura 3.4: Representação esquemática do sistema de barreira simples de potencial,
mostrando os coeficientes da combinação linear de ondas planas, em cada região.

Seguindo os mesmos critérios feitos anteriormente para o sistema de dupla barreira,

porém, agora restringindo a região que encerra o sistema de barreira simples e sando a

condição de continuidade da função de onda ψ(x, y) em cada interface obtem-se a equação

matricial de modo análoga a Eq.3.21 onde T para o sistema de barreira simples é dada

por

T =
$
M1P1M

−1
1

%
M0 (3.33)

Na região III o coeficiente t2 = 0 uma vez que nessa região não há nada que reproduza
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reflexão, desse modo a Eq.3.33 fica



 t1

0



 =



 T11 T12

T21 T22







 a

r



 , (3.34)

onde T é a matriz de transferência, que relaciona os coeficientes de saída (t1, t2) com o

coeficientes de entrada (a, r), cujos elementos são definidos por:

T22 =
eikxd

4αβss′ cosφ cos θ
(αβss′((2 cos(φ− θ) eiqxd+2 cos(φ+θ)e−iqxd)−2i sin(qxd)(α2+β2)),

(3.35)

T21 =
e−ikxd

4αβss′ cosφ cos θ
(2i sin(qxd)(−αβss′2i sin(θ) e−iφ − α2e−2iφ + β2)), (3.36)

onde α =
%

|E|−s∆
|E|+s∆ e β =

%
|E−V0|−s′∆
|E−V0|+s′∆

, respectivamente. T22 pode ainda ser reescrito por

T22 =
2ss′e−ikd cosφ cos θ

ss′ [(cos(φ− θeiqxd + cos(φ+ θ)e−iqxd)]− iF sin (qxd)
, (3.37)

onde F = 2 [E |V0 − E| − ss′∆2] /ℏ2v2Fkk′.

T11 = T
∗
22 (3.38)

T12 = T
∗
21 (3.39)

A partir dessas relações, é fácil mostrar que det(T ) = 1.

Aqui temos dois diferentes casos: O tunelamento Klein (E < V0) e o movimento

clássico(E > V0), que correspondem aos sinais ss′ = −1 e ss′ = 1, respectivamente.

Quando consideramos a influência de ky que é uma quantidade conservada podemos

verificar que a transmissividade pode ser dividida em modo propagente ou evanescente,

para o modo propagante k′2 > k2y e quando k
′2 < k2y que corresponde ao modo evanescente

usando a expressão analítica da Eq.3.35 a transmissividade pode ser escrita como
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Tp(E) =
k2xq

2
x

k2xq
2
x cos

2(qxd) +
!
F
2
kk′ − ss′k2y

"2
sin2(qxd)

, (3.40)

e

Te(E) =
k2xκ

2

k2xκ
2 cosh2(qxd) +

!
F
2
kk′ − ss′k2y

"
sinh2(κd)

. (3.41)

onde, κ =
!
k2y − k′2

"1/2
, cosh(x) = (ex + e−x) /2 e sinh(x) = (ex − e−x) /2

Quando eκd ≫ 1, Te decai exponencialmente da seguinte forma:

Te(E) =
4k2xκ

2

k2xκ
2 +

!
F
2
kk′ − ss′k2y

"2e
−2κd. (3.42)

Podemos definir ainda um ângulo crítico de incidência φc separando os modos propa-

gante e evanescente que são determinados pela condição k′2 = k2y e é escrito por

φc = sin
−1




%%%%%
(V0 −E)

2 −∆2)
(E2 −∆2)

%%%%%

1/2


 . (3.43)

Quando o ângulo de incidência φ < φc os elétrons podem tunelar através da barreira

de potencial, e com φ > φc os elétrons decaem exponencialmente na barreira de potencial.

Quando os elétrons estão em modo propagante, a probabilidade de transmissão depende

periodicamente da energia incidente. Equanto que, quando o elétron está em modo

evanescente, a probabilidade de transmissão se aproxima de zero rapidamente. Devido

ao modo evanescente há um gap de transmissão determinado pela condição q2x < 0.

Na Fig.(3.5) temos a ilustração de tal condição para o sistema de barreira simples com

D = 100 nm, V0 = 120 meV e ∆ = 20 meV onde estão dispostas as soluções para qx

versus ângulode incidência φ. Na Fig.(3.6) são dispostas as curvas dos modos propagante

e evanescente, respectivamente, qx em função da energia incidente E.
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Figura 3.5: Representação da parte real e imaginária da solução de qx em função do
ângulo de incidência φ, com energia incidente E = 80 meV. A parte curva pontilhada
representa as partes imaginárias e a curva cheia representa a parte real. O ângulo crítico
ocorre para φc = 26, 5

◦.
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Figura 3.6: Representação dos modos propagante e evanescente da solução de qx em
função da energia incidente, com φ = 0◦. A curva preta pontilhada representa o modo
propagante e curva em vermelho representa o modo evanescente.

Na seção a seguir, desenvolveremos o processo para obtenção do coeficiente de trans-

missão para o sistema de dupla barreiras de potencial, que diferentemente do sistema de

simples barreira apresenta um mecanismo de transmissão que o torna mais eficiente que

o primeiro, e deste modo, mais atraente como base para aplicações tecnológicas.

58



3.4.2 Aplicação no Sistema de Barreira Dupla

Na Fig.(3.7), mostramos um potencial tipo dupla barreira de larguras Lb1 e Lb2, intercal-

ado por um poço quântico de largura Lw e potencial V0. Resolve-se a equação de Dirac

em cada região para energias menores que a altura do potencial (E < V0), as funções de

onda nas regiões I, II, III, IV e V são dadas por:

Figura 3.7: Representação esquemática do sistema de dupla barreiras de potencial de
altura V0, exibindo as regiões de interface de larguras Lb1, Lb2 e Lw.

Vamos considerar, agora, que a partícula incida sobre um sistema de dupla berreira,

de larguras Lb1 = Lb2, separados por uma região de poço de largura Lw, cujo esquema

é mostrado na Fig.(3.7). Devido ao confinamento, o sistema possui níveis discretos na

região do poço, também chamados de estados quase-ligados, em alusão ao fato de que,

num desses níveis Ei a partícula tem um tempo de vida característico τ i, que, devido a

relação de incerteza, introduz um alargamento do nível da ordem de ∆E ∝ 1
τ i
.

Quando a partícula incidente tem a mesma energia de um desses estados ligados, a

curva de transmissividade apresenta um pico e valor unitário T (E = En) = 1; neste caso

dizemos, então, que ocorreu um tunelamento ressonante. Como o cálculo da transmis-

sividade não depende da posição das barreiras, mas sim dos vetores de onda k e q, e da

largura de cada região, podemos utilizar os resultados da análise anterior para calcular

a transmissividade em barreira duplas.
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Figura 3.8: Representação esquemática do sistema de dupla barreira, formado pela junção
de duas barreiras simples, cujos coeficientes são mostrados em cada região.

Da Fig.(3.8), observa-se que os coeficientes das ondas incidentes a′ e t1 descrevem uma

onda propagante para a direita, correspondentes aos coeficientes de saída da barreira da

esquerda e de entrada na barreira da direita, na mesma região do poço, respectivamente,

seus valores devem diferir apenas de uma fase. Da mesma forma, t2 e r′ correspondem a

uma onda propagante para a esquerda. Assim, podemos relacioná-los através de forma

matricial. 

 a′

r′



 =



 eikLw 0

0 e−ikLw







 t1

t2



 (3.44)

onde k é o vetor de onda na região do poço. A matriz

Pw =



 eikLw 0

0 e−ikLw



 (3.45)

que relaciona esses coeficientes, através da região de largura l, é conhecida como matriz

de propagação. Usando formalmente a Eq.3.34 para as barreiras da direita e da esquerda

com os seus respectivos coeficientes, assiciadas à Eq.3.44, obtem-se



 t′1

t′2



 = T



 a

r



 (3.46)
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onde T = TD × TW × TE é a matriz de transferência total e TDe TE são as ma-

trizes de transferência da barreira da direita e da esquerda, respectivamente. Desta

relação,podemos escrever o elemento T22 como

T22 = T
D
22 × T

E
22 × e

−ikl + TD21 × T
E
12 × e

ikl (3.47)

Para uma barreira simples, o elemento TD,E22 da matriz de transferência da barreira

da esquerda ou da direita pode ser reescrito na forma complexa

TD,E22 = τ 22e
−iχ (3.48)

onde

τ 22 =

!""#(cos2(qxd) +
$
(sinφ sin θ − F

ss′
)2 sin2(qxd)

(cosφ cos θ)2

%
, (3.49)

é o módulo e

χ = tan−1

&
tan(qxd)

$
ss′k2y −

F
2
kk′

kxqx

%'
, (3.50)

é a fase de TD,E22 . Assim, podemos escrever o elemento T22 da matriz de transferência

total no sistema de dupla barreira Eq.3.46 como

|T22|
2 = TE22T

D
22e

−ikl + TE12T
D
21e

ikl (3.51)

|T22|
2 =

()))TD,E22

)))
2

−
)))TD,E21

)))
2
*2
+ 4

)))TD,E22

)))
2 )))TD,E21

)))
2

cos(kxl − χ), (3.52)

No entanto o primeiro termo entre parênteses é exatamente o determinante da matriz

TD (ou TE) para uma barreira simples que, como já vimos vale1. Logo

)))TD,E22

)))
2

= 1 + 4 |τ 22|
2 ×

)))TD,E22

)))
2

cos2(kxl − χ), (3.53)
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Desse modo

T (E) =
1

1 + 4 |τ 22 |
2 ×

!!!TD,E22

!!!
2

cos2(kxl − χ)
, (3.54)

T (E) =
T 21

T 21 + 4R1 cos
2(kxl − χ)

, (3.55)

onde T1 e R1 = 1−T1 são os coeficientes de transmissão e reflexão, respectivamente, para

o sistema de simples barreira dado, anteriormente, na Eq.3.40.

Desta última expressão, oberva-se que a transmissão ressonante, T (E) = 1, ocorre

para cos(kl + χ) = 0. Isto acontece quando

kxl + χ = (2n+ 1)
π

2
(3.56)

que é exatamente a condição de autovalores para um poço de potencial de largura Lw = l.

Portanto, a ressonância ocorre, quando a partícula incidente tem a mesma energia de um

desses estados obtidos da Eq.3.56. De uma maneira geral, podemos dizer que, para essas

energias particulares, as duas barreiras atuam como espelhos, refletindo sucessivamente

as ondas de de Broglie na região do poço; o tunelamento ressonante ocorre, então, quando

existe uma interferência construtiva, cujos comprimentos de onda λ = 2π/k satisfazem à

condição da Eq.3.56.

No Capítulo subsequente, apresentamos os resultados numéricos da probabilidade

de transmissão, condutância e corrente de tunelamento obtidos por meio do método da

matriz de transferência para os sistemas de simples e dupla barreiras em Grafeno puro

abordados acima em vistas às propriedades de transporte dessas interessantes estruturas.

Serão abordados três casos distintos de sistema de barreiras simples e dupla nas

denominadas heterojunções onde serão investigados o comportamento dos portadores de

cargas.
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Capítulo 4

Resultados e Discussões

4.1 Tunelamento ressonante em barreira simples de

Grafeno

Nesta seção, apresentamos os resultados numéricos da probabilidade de transmissão para

o sistema de barreira simples com uso do método da matriz de transferência.

A Fig.(4.1) apresenta a dependência da probabilidade de transmissão com a energia

incidente do elétron no sistema de simples barreira com ângulo de incidência φ = 0◦ para

três valores diferentes de gap de energia ∆. Podemos observar, que quando o gap de

energia ∆ = 0 meV a barreira de potencial permanece perfeitamente transparente para

quaisquer valores de energia incidente. Que é uma característica única para férmions de

Dirac sem massa e que estão relacionados com o paradoxo de Klein na eletrondinâmica

quântica [70]. Contudo, mais significativamente, quando levamos em conta a existência

de um gap finito de energia a probabilide de transmissão com ângulo de incidência φ = 0◦

surge um gap de transmissão centrado E = V0 onde é observado o crescimento do gap

de transmissão com aumento do gap de energia. Fora da região da barreira de potencial

a probabilidade de transmissão obedece um perfil oscilatório, segundo a condição de

ressonância, qxd = Nπ (N = 0, 1, ...) a probabilidade de transmissão T é 1. De fato o
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vetor de onda paralelo ky = 0 quando o ângulo de incidência é zero, consequentemente

o fator q2x = k′2 = (V0 − E)2 − ∆2 < 0 o que muda o elétron em modo propagante

para modo evanescente. A probabilidade de transmissão T decai exponencialmente na

barreira de potencial quando V0 −∆ < E < V0 +∆ que determina o gap de transmissão

∆E = 2∆. Em razão deste regime de energia incidente não há estado eletrônico na

barreira de potencial, neste caso, a probabilidade de transmissão decai exponencialmente

para formar o gap de transmissão. A probabilidade de transmissão no Grafeno com gap

finito de energia e ângulo de incidência normal, mostra-se bastante diferente do caso sem

gap de energia em monocamada de Grafeno [70].
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Figura 4.1: Probabilidade de transmsissão versus energia incidente para um sistema de
simples barreira com V0 = 120 meV , φ = 0◦, D = 100 nm, ∆ = 0, 20 e 40 meV ,
respectivamente.
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A Fig.(4.2) revela a dependência na transmissão da energia incidente e do ângulo de

incidência para três valores de gap diferentes. Fixando a barreira tem dimensão D = 100

nm, V0 = 120meV . Em (a) temos ∆ = 0.0meV , (b) ∆ = 20.0meV e (c) ∆ = 40.0meV .

Nessas Figuras é possível verificar o tunelamento e regiões de energia proibida. Quando

uma energia incidente ou ângulo incidente estão fora da região de tunelamento estados

eletrônicos não serão encontrados dentro da barreira fazendo o coeficiente de transmis-

são decair exponencialmente conduzindo a estados de energias proibidas no espectro da

transmissividade. Podemos notar que a diferença torna-se mais ampla com o aumento

do ângulo de incidência devido o crescimento de ∆E = 2
!
!2v2Fk2y +∆2 com o ângulo de

incidência. Esse efeito no gap de transmissão na estrutura desses dispositivos podem ser

usados em diversos dispositivos eletrônicos baseados em Grafeno.

Figura 4.2: Gráficos de contorno da transmissividade versus energia incidente e ângulo
de incidência através de barreira de potencial simples com V0 = 120 meV e D = 100 nm,
em (a) ∆ = 0.0 meV , (b) ∆ = 20 meV e (c) ∆ = 40 meV.

A seguir, apresentamos a possibilidade de produzir estruturas do tipo barreira de

potencial de altura V0 e largura D e analisar o tunelamento de elétrons através dessa

estrutura com energia E. Supomos que a barreira é tal que em ambos os lados da região
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entre as barreiras (região I e III) temos elétrons sem massa e na região II temos elétrons

com massa diferente de zero. Fig.(4.3). Assim, nas regiões I e III temos férmions de Dirac

sem massa , contudo na região II, as quase-partículas adquirem massa finita devido a

presença de um gap de energia 2∆ localizado nesta região. Dessa modo, a função de

onda nas regiões I e III são modificadas assumindo a seguinte forma:

Figura 4.3: Barreira de potancial simples de altura Vo e largura D em que elétrons sem
massa adquirem massa finita na região II do sistema.

ψI(x, y) =
a
√
2

!
1

seiφ

"
ei(kx1x+kyy) +

r
√
2

!
1

−se−iφ

"
e−i(kx1x−kyy), (4.1)

ψII(x, y) =
a
√
2

!
1

s′
#

|E−V0|−s′∆
|E−V0|+s′∆

eiθ

"
ei(qxx+kyy) +

b
√
2

!
1

−s′
#

|E−V0|−s′∆
|E−V0|+s′∆

e−iθ

"
e−i(qxx−kyy),

ψIII(x, y) =
t1√
2

!
1

seiφ

"
ei(kx3x+kyy).

Impondo a condição de continuidade da função de onda nas interfaces em que (x = 0

e x = Lb) e resolvendo em termos do coeficiente de transmissão t1, onde T = t∗t. A

probabilidade de transmissão é dada por:

T (E) =
k2xq

2
x

k2xq
2
x cos

2(qxd) +
$
Zkk′ − ss′k2y

%2
sin2(qxd)

. (4.2)
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onde Z =

!
v2F ℏ

2(q2x+k
2
y)

∆2+v2F ℏ
2(q2x+k

2
y)
.

A Fig.(4.4) apresenta a dependência da probabilidade de transmissão com a energia

incidente do elétron no sistema de simples barreira com ângulo de incidência φ = 0◦

para três valores diferentes de gap de energia ∆. Podemos observar, que quando o gap

de energia ∆ = 0 meV (linha verde) a barreira de potencial permanece perfeitamente

transparente para quaisquer valores de energia incidente, identificando-se com o paradoxo

de Klein. Como pode ser visto, quando E = 0 a probabilidade de transmissão é 1, pois

está associada ao nível de Fermi e nesta região não há gap de energia, pois encontra-se

na interseção dos pontos de Dirac. Contudo, quando consideramos (a) ∆ = 20 meV

e (b) ∆ = 40 meV com ângulo de incidência φ = 0◦ surge um gap de transmissão

centrado E = V0 onde é observado o crescimento do gap de transmissão com aumento

do gap de energia. Nesses casos, observamos que mesmo para ângulo de incidência

normal a probabilidade de transmissão é menor que a unidade e dessa forma a barreira

não permanece completamente transparente, tal resultado não pode ser visto para o

caso do Grafeno sem gap de energia. Na sequência, a transmissividade obedece um perfil

oscilatório E < V0−∆. A probabilidade de transmissão T então, decai exponencialmente

na barreira de potencial quando V0−∆ < E < V0+∆ que determina o gap de transmissão

∆E = 2∆. Em razão deste regime de energia incidente não há estado eletrônico na

barreira de potencial, neste caso, a probabilidade de transmissão decai exponencialmente

para formar o gap de transmissão. Quando E > V0 +∆, a probabilidade de transmissão

oscila para valores de mais altas energias até atingirem a unidade. Nessas Fig.(4.4)

(a) e (b) podemos notar o efeito do parâmetro de largura da barreira de potencial D,

onde a probabilidade de transmissão decai mais rapidamente a medida que D aumenta

produzindo o aumento no gap de transmissão.
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Figura 4.4: Transmissividade em função da energia incidente para o sistema de simples
barreira com φ = 0◦, V0 = 120 meV , em (a) ∆ = 20 meV e (b) ∆ = 40 meV . A linha
verde em (a) e (b) com ∆ = 0 meV.
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A Fig.(4.5) mostra a probabilidade de transmissão T em função do ângulo de incidên-

cia φ para um energia fixa E = 65 meV e D = 100 nm para diferentes valores de gap ∆

para o sistema de simples barreira como indicado na Fig.(4.3). Para ângulo de incidência

normal não há mudança no gap de transmissão como pode ser visto (linha verde) com

∆ = 0 meV característico do paradoxo de Klein. Podemos notar a influência do ângulo

de incidência, a medida que o mesmo cresce produz uma diferença notável no proba-

bilidade de transmissão. Mais signitivamente ainda ao considerarmos o gap de energia

∆ = 20 meV (linha vermelha) e ∆ = 40 meV (linha pontilhada azul ) observamos a

drástica diferença na probabilidade de transmissão, onde, T é menor que 1, mesmo para

ângulo de incidência normal como fora predito analiticamente nos trabalhos de [35] e

dessa forma a barreira não permanece perfeitamente transparente.
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Figura 4.5: Probabilidade de transmissão T de elétrons através do sistema da Fig.(4.3)
em função do ângulo de incidência φ, com D = 100 nm e E = 65 meV .
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Alternativamente apresentamos uma nova estrutura do tipo barreira de potencial

eletrostático V0 com largura D. Supomos que a barreira é tal que em ambos os lados da

região entre as barreiras (região I e III) temos elétrons de massa finita de vido a presença

de um gap de energia 2∆ e na região II temos elétrons sem massa Fig.(4.6). Assim, nas

regiões I e III temos férmions massivos de Dirac, contudo na região II, as quase-partículas

perdem massa finita. A função de onda nas regiões I, II e III são modificadas assumindo

a seguinte forma:

Figura 4.6: Barreira de potencial de altura Vo e larguraD em que elétrons perdem massa.

ψI(x, y) =
a
√
2

!
1

s
"

|E|−s∆
|E|+s∆e

iφ

#
ei(kx1x+kyy) +

r
√
2

!
1

−s
"

|E|−s∆
|E|+s∆e

−iφ

#
e−i(kx1x−kyy),(4.3)

ψII(x, y) =
a
√
2

!
1

s′eiθ

#
ei(qxx+kyy) +

b
√
2

!
1

−s′e−iθ

#
e−i(qxx−kyy),

ψIII(x, y) =
t1√
2

!
1

s
"

|E|−s∆
|E|+s∆e

iφ

#
ei(kx3x+kyy).

Novamente, impondo a condição de continuidade da função de onda nas interfaces

em que (x = 0 e x = D) e resolvendo em termos do coeficiente de transmissão t1, onde
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T = t∗t. A probabilidade de transmissão é dada por:

T (E) =
k2xq

2
x

k2xq
2
x cos

2(qxd) +
!
Zkk′ − k2y

"2
sin2(qxd)

. (4.4)

onde Z =

#
v2F ℏ

2(q2x+k
2
y)

∆2+v2F ℏ
2(q2x+k

2
y)
.

A seguir apresentamos os resultados numéricos da Transmissividade versus energia

incidente do elétrons para o sistema considerado.

Na Fig.(4.7) apresentamos a probabilidade de transmissão versus energia incidente

para o sistema proposto acima. Em (a) e (b) a linha verde representa ∆ = 0 meV e

o ângulo de incidência φ = 0◦ característica de férmions de Dirac sem massa que se

relacionam com o paradoxo de Klein. Pode-se verificar, nesses gráficos que todas as

curvas iniciam com zero de transmissão 0 ≤ E ≤ ∆ e tem comportamente crescente até

alcançarem a transmissão total, os vales se alargam com a redução de D para valores

mais altos na energia E ≥ V0 +∆. Nessas Figuras é possível observar a forte correlação

entre o férmions de Dirac sem massa 2D e férmios de Dirac 1D. Isto é, nosso sistema 2D

sugerido com massa efetiva m∗ ̸= 0 nas regiões I, III , e massa efetiva m∗ = 0 nas regiões

II. O sistema é semelhante ao sistema 1D que comporta-se como se a dinâmica de massa

do portador dependesse de um número de onda quantizado transversso. Na Fig.(4.7)

D = 30 nm, D = 50 nm e D = 100 nm, V0 = 120 meV , φ = 0◦. Em (a) ∆ = 20 meV e

(b) ∆ = 40 meV .
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Figura 4.7: Transmissividade em função da energia incidente para o sistema de simples
barreira com φ = 0◦, V0 = 120 meV , em (a) ∆ = 20 meV e (b) ∆ = 40 meV . A linha
verde em (a) e (b) com ∆ = 0 meV .
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Na Fig.(4.8) exibimos a probabilidade de transmissão T em função do ângulo de

incidência φ para uma energia fixa E = 65 meV e D = 100 nm para diferentes valores

de gap ∆ para o sistema de simples barreira como indicado na Fig.(4.6) para ângulo

de incidência normal não há mudança no gap de transmissão como pode ser visto nas

Figs.(4.7) (a) e (b) (linha verde) característico do paradoxo de Klein de acordo com

os dois casos estudados anteriormente. A influência do ângulo de incidência pode ser

observada, a medida que o mesmo cresce produz uma diferença notável no probabilidade

de transmissão. Ao considerarmos o gap de energia ∆ = 20 meV (linha vermelha) e

∆ = 40 meV (linha pontilhada azul ) observamos a drástica diferença na probabilidade

de transmissão, onde, T é menor que 1, mesmo para ângulo de incidência normal em

concordância com o resultado analitico de [35] e dessa forma a barreira não permanece

perfeitamente transparente.
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Figura 4.8: Probabilidade de transmissão T de elétrons através do sistema de barreira
simples como mostrado no esquema da Fig.(4.6) em função do ângulo de incidência φ
com D = 100 nm, E = 65 meV .
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Nessa seção, realizamos um estudo de tunelamento de elétrons sem massa com energia

E que podem adquirir massa finita ∆ dentro de uma barreira e potencial eletrostático

de altura V0 e largura D e encontramos que a probabilidade de transmissão independe

do índice da banda s′ = ±1 em contraste com a solução da probabilidade de transmissão

obtida para férmions massivos de Dirac em Grafeno como pode ser visto esquema da

Fig.(3.3). Nessas condições, verificamos que a probabilidade de transmissão muda e não

atinge mais a unidade. Em seguida, analisamos a probabilidade de transmissão para a

heterojunção de largura D segundo o sistema indicado na Fig.(4.6) (equivalente a junção

do tipo p-n-p de um nanotransistor de Grafeno) onde férmions massivos de Dirac são

considerados devido o gap de energia 2∆, em razão da existência do espectro linear

presente na região subsequente da estrutura a probabilidade de transmissão independe

do índice da banda s′. O que pode ser útil para detectar as regiões em que o Grafeno

apresenta uma relação de dispersão linear. Verifica-se ainda que com o uso apropriado

da função de onda para o elétron com energia E < V0 fica claro que para ambos os casos

s′ = 1 e −1 (que resultam na mesma magnitude de qx) encontra-se os mesmos resultados

para a probabiliade de transmissão, o que contradiz os resultados encontrados para T em

[34].

4.2 Tunelamento ressonante em dupla barreira de

Grafeno.

Nesta seção, apresentamos os resultados numéricos da transmissividade para o sistema

de dupla barreiras de potencial constante V0. A transmissividade T e a condutância serão

calculadas como função da energia incidente e do ângulo de incidência através do uso da

técnica da matriz de transferência e que serão um importante resultado para o cálculo

da densidade de corrente.

Lembrando, que o spectro de férmions de Dirac em camada única de Grafeno tem

comportamento linear sob o regime de baixas energias. Nas Figs.(4.9) e (4.10), mostramos
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a dependência da probabilidade de transmissão com a anergia incidente e ângulo de in-

cidência normal para três diferentes valores de gap de energia num sistema de dupla

barreiras de potencial, Lb1 = 50 nm, Lb2 = 50 nm com ∆ = 0, 20 e 40 meV , φ = 0◦ em

(a) Lw = 30 nm, (b) Lw = 60 nm, (c) Lw = 80 nm e (d) Lw = 100 nm . Podemos observar

quando o gap de energia é zero a barreira de potencial sempre permanece perfeitamente

transparente para quaisquer valores de energia incidente que é uma confirmação do com-

portamento dos portadores segundo o paradoxo de Klein. Como visto, o sistema de dupla

barreiras obedece a duas condições e ressonância onde a probabilidade de transmissão T

é 1, as ressonâncias de Fabry-Pérrot associados às interferências internas das ondas na

região das barreiras e estados quase-ligados localizados na região do poço. Podemos anal-

isar quatro regiões distintas na curva de transmissividade. Na primeira região 0 ≤ E ≤ ∆

a transmissividade é nula uma vez que os vetores de onda nessa região de incidência são

complexos. A segunda, é a zona de mais baixa energia de Klein característica ressonante

∆ ≤ E ≤ V0 − ∆. Aqui, temos transmissão completa para alguns valores de energia,

apesar do fato da energia da partícula ser menor que a altura da barreira de potencial.

Estas energias dentro da barreira são devidas as oscilações características de Fabry-Pérot,

o mesmo ocorrendo na quarta região E > V0+∆. A terceira zona V0−∆ ≤ E ≤ V0 +∆,

a função de onda é amortecida e a probabilidade de transmissão decai exponencialmente

indo zero, surgindo picos ressonantes correspondentes a estados quase-ligados associados

com o poço quântico, diferindo do sistema de simples barreira onde o gap de transmissão

corresponde ao gap de energia. Pode-se notar ainda, que devido ao aumento do gap de

energia esses estados ressonantes ficam mais agudos uma vez que os férmions de Dirac

tornan-se mais massivos. Com respeito as dimensões do sistema, podemos observar nes-

sas Figuras que o aumento da largura do poço aumenta o número de ressonâncias de

Fabry-Pérot e o número de estados ligados.
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Figura 4.9: Transmissividade em função da energia incidente, Lb1 = Lb2 = 50 nm,
V0 = 120 meV , φ = 0◦ em (a) Lw = 30 nm e (b) Lw = 60 nm.
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Figura 4.10: Transmissividade em função da energia incidente, Lb1 = Lb2 = 50 nm,
V0 = 120 meV , φ = 0◦ em (c) Lw = 80 nm, (d) Lw = 100 nm.
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A Seguir, apresentamos na Fig.(4.11) a solução numérica da equação transcendental

Eq.2.42 para um poço de potencial de profundidade U0 = 120meV com largura Lw = 100

nm e gap de ∆ = 20 meV onde pode ser confirmado a nutureza dos picos ressonantes na

região do poço quântico que emergem na curva de transmissão em vistas a análise descrita

acima com respeito a região V0 −∆ ≤ E ≤ V0 + ∆ da dupla barreiras de potencial, os

pontos que cruzam o eixo vertical na origem são as raizes e, portanto, correspondem aos

picos na transmissão.
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Figura 4.11: Solução de autovalor de energia da Eq.2.42 no poço de potencial de largura
Lw = 100 nm , U0 = 120 meV e ∆ = 20 meV .
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A Fig.(4.12) revela a dependência na transmissividade da energia incidente e do ân-

gulo de incidência para três casos com gap diferente. Fixando as barreiras Lb1 = Lb2 = 50

nm , Lw = 100 nm e V0 = 120 meV. Em (a) temos ∆ = 0 meV , (b) ∆ = 20 meV e (c)

∆ = 40 meV . Nessas Figuras é possível verificar o tunelamento ressonante e regiões de

energia proibida. Quando uma energia incidente ou ângulo incidente estão fora da região

de tunelamento estados eletrônicos não serão encontrados dentro da barreira fazendo o

coeficiente de transmissão decair exponencialmente e conduzindo a estados de energias

proibidas no espectro da transmissividade. As regiões de tunelamento podem ser avali-

adas desde E < V0 até E > V0 nos casos evidenciados. Para E < V0 em alguns casos

os elétrons são perfeitamente transmitidos para quaisquer energia incidente para mono-

camada de Grafeno e a barreiras são transparentes em algumas situações para pequeno

ângulo de incidência Fig.(4.12) (a). No entanto, para algumas energias incidentes bem

como ângulos de incidência o transporte ocorre apenas em condições restritas como pode

ser obervada nas regiões ressonantes mais estreitas na Fig.(4.12) (a), (b) e (c) a medida

que o gap de energia é aumentado. As regiões tornam-se tão estreitas que podem ser

usadas para energia de alta performance ou como filtro de onda. Para o caso E > V0 a

transmissividade neste caso são semelhantes, a medida que aumentam a energia incidente

e o ângulo de incidência a transmissão oscila, atingindo valores restritos no espectro da

transmissão devido a ressonância de Fabry-Pérot. O gap de transmissão desses disposi-

tivos podem ser usado em vários dispositivos eletrônicos baseados no Grafeno.
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Figura 4.12: Gráfico de contorno da transmissividade através de dupla barreira de poten-
cial versus energia incidente e ângulo de incidência, com Lb1 = Lb2 = 50 nm, Lw = 100
nm, V0 = 120 meV , (a) ∆ = 0 meV , (b) ∆ = 20 meV e (c) ∆ = 40 meV .

A Fig.(4.13) exibe a distribuição angular da probabilidade de transmissão. Nessas

Figuras, podemos notar a evolução da transmissividade com respeito a segunda barreira

intercalada pelo poço quântico de largura Lw = 100 nm. Em (a) a energia do elétron in-

cidente é fixada E = 65 meV , Lb1 = Lb2 = 50 nm, V0 = 120 meV e ∆ = 0, 20 e 40 meV ,

como pode ser visto quando ∆ = 0 meV (linha verde) o tunelamento Klein manisfeta-se

claramente para incidência normal independentemente do poço e da segunda barreira.

No entanto, quando consideramos o gap de energia, verifica-se uma mudança drástica na

transmissividade mesmo para incidência normal, onde agora a transmissividade admite

valor menor que a unidade e as barreiras não permencem perfeitamente transparentes.

Em (b) fixamos ∆ = 0 meV e a energia incidente variando E = 15, 25, 65 e 150 meV , no-

vamente podemos notar o tunelamento Klein em todos os casos para ângulo de incidência

normal, independentemente do poço e da segunda barreira, apresentando uma ampliação

com dois pequenos picos a medida em que se aumenta o valor da energia incidente. Esse

efeito está relacionado com o carácter propagante do elétron com energia incidente menor
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que a altura da barreira de potencial. De maneira semelhante, em todos os casos, a me-

dida que o ângulo de incidência aumenta, aproximando-se da incidência perpendicular a

probabilidade de transmissão vai a zero, esta tendência, decorre do carácter evanescente

dos elétrons incidentes, não importando se suas energias são maiores ou menores que a al-

tura da barreira de potencial. Podemos ainda verificar o surgimento de picos ressonantes

na trasmissividade. Essas ressonâncias estão relacionadas com os estados quase-ligados

na região do poço.

Figura 4.13: Distribuição angular da transmissividade para o sistema de dupla barreira
de potencial Fig.(3.7) com Lb1 = Lb2 = 50 nm, Lw = 100 nm, V0 = 120 meV . (a) ∆ = 0,
20 e 40 meV e E = 65 meV . (b) com ∆ = 0 meV e energias incidente E1 = 15 meV ,
E2 = 25 meV , E3 = 65 meV e E4 = 150 meV .
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Na Fig.(4.14), exibimos o gráfico do contorno da transmissividade em função da en-

ergia incidente e vetor de onda ky para o sistema de dupla barreira de potencial, com

Lb1 = Lb2 = 50 nm, Lw = 100 nm, e V0 = 120 meV. Em (a) Obeservamos que o resul-

tado numérico é similar ao mostrado para barreira simples Fig.(2.10) para E > V0. As

diferenças mostram-se na ressonâncias de Fabry-Pérot e estados ligados devido ao poço

que são mais pronunciadas e não estão restritas apenas na região superior. Note que

para E < V0 as ressonâncias para barreira simples tem perfil côncavo E − ky enquanto

que a estrutura ressonante tem perfil convexo, com exceção E ∼ V0/2. Em (b) e (c) são

considerados ∆ = 20 meV e ∆ = 40 meV , respectivamente, onde pode ser visto o efeito

de tal parâmetro, produzindo um gap na transmissão intercalado por picos ressonantes

no espectro da transmissividade e estados onde não há transmissão.

Figura 4.14: Gráfico do contorno da transmissividade versus energia incidente E e vetor
de onda ky para o sistema de dupla barreira de potencial para diferentes valores de gap
de energia, em (a) ∆ = 0 meV , (b) ∆ = 20 meV e (c) ∆ = 40 meV com Lb1 = Lb2 = 50
nm, Lw = 100 nm, e V0 = 120 meV.
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Apresentamos agora um caso especial no tunelamento de elétrons com energia E

através de dupla barreira de potencial 2D e altura V0 no Grafeno puro. Nas regiões I,

III e V, temos férmions de Dirac sem massa, contudo nas regiões II e IV temos quase-

partículas de massa finita, devido a presença de gap finito 2∆ de energia nesta região

como mostra a Fig.(4.15). Essa condição, acarreta uma mudança nas funções de onda

nas respectivas regiões. Nesse caso, consideremos η = 1 e γ =
!

|E−V0|−s′∆
|E−V0|+s′∆

, que seguem

os mesmos critérios de continuidade da função de onda em cada interface.

Para a obtenção da transmissividade T (E) para esse novo esquema, seguimos os

mesmos procedimentos descritos no Capítulo anterior para obtenção da matriz de trans-

ferência total, com esse novo caso o elemento T22 da matriz de transferência agora assume

o mesmo da Eq.4.2 onde T será determinado por meio da Eq.3.55, onde T1 e R1 = 1−T1

são os coeficientes de transmissão e reflexão, respectivamente, para o sistema de simples

barreira dado, anteriormente, na Eq.4.2.

T22 =
k2xq

2
x

k2xq
2
x cos

2(qxd) +
"
Zkk′ − ss′k2y

#2
sin2(qxd)

. (4.5)

onde Z =

$
v2F ℏ

2(q2x+k
2
y)

∆2+v2F ℏ
2(q2x+k

2
y)
.

Com essas considerações, ocorre uma mudança na probabilidade de transmissão para

os mesmos valores de |E − V0| o que torna a transmissividade menor que a unidade e,

dessa forma, as barreiras não são mais completamente transparentes.

Figura 4.15: Representação esquemática do sistema de dupla barreira de potencial V0,
onde Férmions de Dirac sem massa adquirem massa finita.
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Nas Figs.(4.16) e (4.17) apresentamos a transmissividade versus energia incidente do

elétron em dupla barreira de Grafeno com a sugestão de gap de energia apenas nas regiões

II e IV conforme gráfico acima. Inicialmente, a largura das barreiras Lb1 = Lb2 = 50

nm são mantidas fixas e variamos a largura do poço Lw, com φ = 0◦ e V0 = 120 meV

. Aqui verificamos regiões distintas que caracterizam o coeficiente de transmissão e sua

dependência com alguns parâmetros, como as dimensões do poço (Lw), o modo de propa-

gação e o gap de energia ∆. Observamos nessas Figuras (a), (b), (c) e (d) com ∆ = 0

meV (linha verde) em todos os casos, a barreira de potencial permanece perfeitamente

transparente para quaisquer valores de energia, igualmente ao caso anteriormente estu-

dado onde T = 1 característico do tunelamento Klein. Em (a) temos Lw = 30 nm (linha

vermelha) e Lw = 60 nm (linha pontilhada azul) com ∆ = 20 meV e (b) ∆ = 40 meV ,

0 ≤ E ≤ V0 −∆ nessa região observamos que a probabilidade de transmissão tem modo

oscilante. Na segunda região V0 − ∆ ≤ E ≤ V0 + ∆ a função de onda é amortecida

e a transmissão decai exponencialmente indo a zero, em seguida apresenta alguns picos

ressonantes mais agudos atingindo a unidade que correspondem a estados quase-ligados

na região do poço, diferindo assim, do sistema de barreira simples. Na terceira região

E ≥ V0+∆ temos as mais altas energias oscilantes na barreira e vão a unidade para val-

ores de mais altas energias. Esses resultados nos picos ressonantes estão associados com o

fenômeno de férmions de Dirac penetrando em dupla barreiras simétricas [16, 75, 76, 77],

obedecendo as duas condições de ressonância já mencionadas. Nessas Figuras podemos

observar novamente a influência da largura do poço Lw e do gap de energia ∆ que de-

terminam a largura no gap de transmissão, como descrito [72], contudo consideramos

apenas energias positivas em nosso trabalho, diferindo do caso anterior Fig.(3.7) onde

consideramos estados de quase-partículas de massa finita em todo o sistema.
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Figura 4.16: Transmissividade em função da energia incidente, Lb1 = Lb2 = 50 nm,
V0 = 120 meV , φ = 0◦ ∆ = 20 meV em (a) Lw = 30 e 60 nm, (b) Lw = 80 e 100 nm.
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Figura 4.17: Transmissividade em função da Energia incidente, Lb1 = Lb2 = 50 nm,
V0 = 120 meV , φ = 0◦e ∆ = 40 meV em (a) Lw = 30 e 60 nm, (b) Lw = 80 e 100 nm.
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A Fig.(4.18) revela a dependência da transmissividade com a energia incidente e

ângulo de incidência do elétron com Lb1 = Lb2 = 50 nm, Lw = 100 nm e V0 = 120 meV .

O sistema considerado de acordo com a Fig.(4.15). Em (a) ∆ = 20 meV e (b) ∆ = 40

meV . Nessas figuras, são verificadas as regiões ressonantes na transmissividade bem

como as regiões de energia proibida, a forma da região de tunelamento são ligeiramente

semelhantes seguindo um espectro parabólico devido a influência do gap de energia ∆.

Para alguns valores de energia incidente e ângulo de incidência normal pequeno em (a)

são verificados alguns picos ressonantes e regiões com gap de transmissão tornando as

ressonâncias ainda mais restritas, para E > V0 observamos oscilações com a energia. Em

(b) podemos observar a energia incidente e ângulo de incidência ainda mais restritos no

espectro de transmissão devido o aumento do gap de energia ∆ = 40 meV que produzem

efeito no gap de transmissão.e a separação entre picos ressonantes devido o poço quântico,

essas estreitas linhas de energias podem ser usadas como filtro de onda.

Figura 4.18: Gráfico de contorno da transmissividade através de dupla barreira de poten-
cial versus energia incidente e ângulo de incidência, com Lb1 = Lb2 = 50 nm, Lw = 100
nm, V0 = 120 meV, (a) ∆ = 20 meV e (b) ∆ = 40 meV .
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Agora, voltamos nossa atenção para o caso do tunelamento de elétrons com energia E

através de dupla barreira de potencial 2D de altura V0 e larguras Lb1 e Lb2 intercaladas por

um poço de largura Lw no Grafeno puro. Diferentemente do sistema anterior, sugerimos

a aplicação de um gap finito de energia apenas nas regiões I, III e V o que muda as

características presentes nessas regiões por meio de quase-partículas de massa finita e

nas regiões II e IV, alternativamente teremos férmions de Dirac sem massa. Assim,

consideremos η =
!

|E|−s∆
|E|+s∆ e γ = 1, o que muda a probabilidade de transmissão.

Figura 4.19: Representação esquemática do sistema de dupla barreira de potencail V0.
com perda de Férmiosn de Dirac.

Novamente, para obtenção da transmissividade total no sistema, façamos o mesmo

procedimento descrito no Capítulo...Levando em conta o sistema proposto na Fig.(4.19),

assumimos o elemento T22 igualmente descrito para o sistema de simples barreira intro-

duzido anteriormente, ficamos com :

T22 =
k2xq

2
x

k2xq
2
x cos

2(qxd) +
"
Zkk′ − k2y

#2
sin2(qxd)

. (4.6)

dessa forma, a transmissividade será obrida a partir da Eq.3.55.

Nas Figs.(4.20) e (4.21) é possivel notar (linha verde) usando ∆ = 0 meV e o ângulo

de incidência φ = 0◦ temos que as barreiras permanecem perfeitamente transparentes

como visto nos dois casos anteriores que são uma característica de férmions de Dirac sem

massa e estão relacionados com o paradoxo de Klein. Pode-se verificar nesses gráficos que
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todas as curvas iniciam com zero de transmissão 0 ≤ E ≤ ∆ e oscilam até alcançarem a

transmissão total, os vales se alargam com a redução de Lw e para valores mais altos na

energia E ≥ V0 +∆.
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Figura 4.20: Transmissividade em função da Energia incidente, Lb1 = Lb2 = 50 nm,
V0 = 120 meV , φ = 0◦ e ∆ = 0 meV (linha verde), em (a) ∆ = 20 meV , (b) ∆ = 40
meV.
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Figura 4.21: Transmissividade em função da Energia incidente, Lb1 = Lb2 = 50 nm,
V0 = 120 meV , φ = 0◦ e ∆ = 0 meV (linha verde), em (c) ∆ = 20 meV , (d) ∆ = 40
meV.

Para esse mesmo sistema Fig.(4.19) apresentamos na Fig.(4.22) a dependência da

energia incidente e do ângulo de incidência no espectro de transmissividade, aqui Lb1 =

Lb2 = 50 nm, Lw = 100 nm e V0 = 120 meV onde são mostradas as regiões de tunela-

mento ressonantes e regiões de energia proibida. Em (a) ∆ = 20 meV e (b) ∆ = 40 meV ,

de modo análogo na ocorrência de energia incidente ou ângulo de incidência fora da região

de tunelamento estados eletrônicos não serão encontrados dentro da barreira fazendo com

que o coeficiente de transmissão decaia exponencialmente conduzido a estados de ener-

gias proibidas no espectro de transmissividade. Para ângulo de incidência normal são

observamos valores discretos na energia incidente que conduzem a picos ressonantes na

transmissividade, os vales entre os mesmos tornan-se cada vez mais largos indo a unidade

para valores superiores da energia, o efeito do aumento do gap de nergia (b) podemos ver

o estreitamento nos níveis de energia incidente e alargamento nos vales, a medida que o

ângulo de incidência são aumentados ocorre um aumento drástico nos valores de energia

incidente para os quais a probabilidade de transmissão vai a zero.
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Figura 4.22: Gráfico de contorno do coeficiente de transmissão através de dupla barreira
de potencial versus energia incidente e ângulo de incidência, com Lb1 = Lb2 = 50 nm,
Lw = 100 nm, V0 = 120 meV, (a) ∆ = 20 meV e (b) ∆ = 40 meV .

A partir dos resultados da transmissividade acima encontrados, estendemos nosso

estudo na investigação de outra importante propriedade Física do Grafeno: a condutância

quântica. A condutância é uma propriedade elétrica que representa a capacidade de

transportar portadores de carga através de um condutor.

89



4.3 Condutância em barreira dupla de Grafeno

A condutância balística de temperatura abaixo de zero é obtida através da medida do

fluxo de elétrons a metade da superfície de Fermi [24, 78].

G = G0

! π/2

−π/2
T (φ) cosφdφ, (4.7)

onde G0 = (2e2/!) (l/π!vF ) denomina-se quantum de condutância, l é comprimento da

estrutura tomado ao longo da direção y.

Na Fig.(4.23) mostramos a condutância como função da energia incidente do elétron

para o sistema mostrado na Fig.(3.7) onde consideramos férmions massivos de Dirac em

todas as regiões da estrutura de dupla barreira de potencia. Podemos observar várias

torções na condutância causadas pela transmissão ressonante que estão relacionadas com

os estados quase ligados. Mais significativamente, verifica-se em todas as curvas da

condutância a formação de zonas de energia proibida, que são uma consequência do gap

de energia que produzem gap na probabilidade de transmissão. As energias proibidas

ficam mais afastadas com o aumento do gap de energia e os picos ressonantes sugem

devido a estados quase-ligados na região do poço.

Também podemos observar que ao se incrementar V0 oscilações na condutância começam

a se manifestar, devido as interferências quânticas, que são conhecidas como oscilações de

Fabry-Pérot com efeito das barreiras de potencial que atuam como interfaces nas quais

ocorrem reflexão e transmissão eletrônica. De modo análogo, uma cavidade óptica de

Fabry-Pérot consiste em espelhos altamente refletores, que é usada frequentemente como

um espectômetro óptico na qual se observa transmissões dadas por ressonâncias muito

bem definidas. Do ponto de vista eletrônico, podemos também pensar numa cavidade

de Fabry-Pérot, exibindo padrões de interferência construtiva provenientes das reflexões

que ocorrem nas junções das distintas regiões do sistema considerado.
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Figura 4.23: Condutância versus energia incidente onde Lb1 = Lb2 = 50 nm, Lw = 100
nm, V0 = 120 meV, (a) ∆ = 0 meV (linha preta), ∆ = 20 meV (linha vermelha) e
∆ = 40 meV (linha pontilhada azul), relativo ao sistema mostrado na Fig.(3.7).
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Na Fig.(4.24), apresentamos os resultados da condutância versus energia incidente

do elétron para o sistema proposto esquematizado na Fig.(4.15) com Lb1 = Lb2 = 50

nm, Lw = 100 nm, V0 = 120 meV , fazendo ∆ = 0.0 meV (linha preta), ∆ = 20.0

meV (linha vermelha) e ∆ = 40.0 meV (linha pontilhada azul). São observadas várias

torções na condutância causadas pela transmissão ressonante devido aos estados quase-

ligados. Verifica-se ainda em todas as curvas da condutância a formação de zonas de

energia proibida, como consequência do gap na probabilidade de transmissão. As energias

proibidas são afastadas com o aumento do gap de energia e os picos ressonantes sugem

devido a estados quase-ligados na região do poço, é notado uma legeira diferença nas

oscilações que ficam mais suaves em relação ao primeiro caso apresentado acima que tem

sua origem nas oscilações de Fabry-Pérot.

Figura 4.24: Condutância versus energia incidente, com Lb1 = Lb2 = 50 nm, Lw = 100
nm, V0 = 120 meV, e ∆ = 0 meV (linha preta), ∆ = 20 meV (linha vermelha) e ∆ = 40
meV (linha pontilhada azul), relativo ao esquema proposto na Fig.(4.15).
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Na Fig.(4.25), apresentamos os resultados da condutância versus energia incidente

do elétron para o sistema proposto esquematizado na Fig.(4.19) com Lb1 = Lb2 = 50

nm, Lw = 100 nm, V0 = 120 meV , fazendo ∆ = 0.0 meV (linha preta), ∆ = 20.0

meV (linha vermelha) e ∆ = 40.0 meV (linha pontilhada azul). O comportamento

da transmissividade ressonante mostran-se como torções na curva de condutância como

consequência dos estados quase-ligados. Não são verificadas zonas de energia proibida,

uma vez que para esse sistema não temos a formação de gap de transmissão, com exceção

dos pontos em que 0 ≤ E ≤ ∆ como visto na curva de transmissividade. Então, é notado

um crescimento na curva da condutância e os picos ressonantes são devido a estados

quase-ligados na região do poço. Diferentemente dos resultados anteriores não são vistos

gap de transmissão e as oscilações criam vales cada vez mais largos em relação aos dois

primeiros casos apresentados acima, que tem sua origem nas oscilações de Fabry-Pérot

devido a fenômeno de interferências quânticas. Em todas as curvas podemos notar quando

as energias icidente ficam acima do máximo de altura das barreiras o perfil de ressonância

quase praticamente desaparece.
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Figura 4.25: Condutância versus energia incidente, com Lb1 = Lb2 = 50 nm, Lw = 100
nm, V0 = 120 meV , ∆ = 0 meV (linha preta), ∆ = 20 meV (linha vermelha) e ∆ = 40
meV (linha pontilhada azul), relativo ao esquema proposto na Fig.(4.19).
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Na Fig.(4.26), apresentamos a condutância versus potencial das barreiras V0 com

Lb1 = Lb2 = 50 nm, Lw = 100 nm, V0 = 120 meV , ∆ = 0.0 meV e energia incidente

fixa E = 15, 25, 85 e 150 meV . Podemos notar que ocorrem oscilações periódicas na

condutância em função do potencial das barreiras, que é uma consequência direta dos

efeitos de ressonância no sistema para E < V0. Esses resultados são válidos apenas

para regime balístico. Na presença de desordem os resultados da condutância devem

ser alterados. Como pode ser visto, o aumento da energia incidente E reduz o número

de oscilações na condutância, quando E = V0 observamos uma brusca mudança onde a

condutância passa a ser crescente com o potencial.

Figura 4.26: Condutância versus potencial da dupla barreira V0, com Lb1 = Lb2 = 50
nm, Lw = 100 nm, ∆ = 0 meV relativo ao esquema proposto na Fig.(3.7).
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Na Fig.(4.27), apresentamos a condutância versus potencial das barreiras com Lb1 =

Lb2 = 50 nm, Lw = 100 nm, V0 = 120 meV , ∆ = 0, 20 e 40 meV e energia incidente

fixa E = 65 meV , com a inserção do gap de energia verifica-se um gap na curva da

condutância que está centrado em E = V0 e aumenta segundo o valor de ∆.

Figura 4.27: Condutância versus potencial das barreiras V0, com Lb1 = Lb2 = 50 nm,
Lw = 100 nm, V0 = 120 meV , φ = 0◦ ∆ = 0, 20 e 40 meV.

As análises acima descritas implicam que esses fenômenos podem ser testados exper-

imentalmente usando dispoditivos de Grafeno. O princípio básico para a realização de

tais experimentos consiste no uso de gates local e colimadores similares aos usados na

óptica eletrônica para medir gases 2D para a medida de tunelamento de elétrons em

camada única de Grafeno separado do SiC [33]. Para a realização experimental, a partir

do Grafeno obtido usa-se o portão de voltagem para criar as barreiras de altura variáveis.

O portão simplesmente atravessa toda a amostra de Grafeno em ângulos diferentes cor-

respondendo a diferentes ângulos incidentes com o elétron incidente ao longo da direção

vertical da porta. A queda de tensão através da barreira pode ser medida através do
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potencial de contato e medindo a queda de tensão através da barreira, tal como uma

função da tensão da porta aplicada, a sua transparência para diferentes valores de V0

pode então ser analisada.

4.4 Densidade de corrente em barreira dupla de Grafeno

Nessa seção reservamos atenção ao cálculo densidade de corrente para o sistema de dupla

barreira de Grafeno. O esquema da estrutura (enviesada) na presença de um campo

elétrico externo aplicado F ′ desde a região x = 0 e x = Lb2 está representado na

Fig.(4.28). O perfil do potencial do sistema ao longo da direção x de crescimento da

dupla barreira é então dado por

V ′(x) =





V0 − eF ′x, para a barreira,

−eF ′x, para o poço,
(4.8)

onde V0 representa a altura da barreira de potencial. Desse modo, temos um termo

adicional de potencial no Hamiltoniano V ′(x), e os vetores de onda agora são

kix =





qx =

((E−V0)2−∆2)+eF ′x
!2v2F

cos θ, para a barreira,

kx =
(E2−∆2)+eF ′x

!2v2F
cosφ, para o poço,

(4.9)

kiy =





qy =

((E−V0)2−∆2)+eF ′x
!2v2F

sin θ, para a barreira,

ky =
(E2−∆2)+eF ′x

!2v2F
sinφ, para o poço,

(4.10)

Usando a probabilidade de transmissão, a densidade de corrente (I) para camada

única de Grafeno devido a tensão aplicada (Vb = F ′L) ao longo da direção x é dada por

[58, 79, 80, 81].

I = −
4e

vFh2

$ π/2

−π/2
T (φ) [f (E)− f (E + eVb)]EdE cos(φ)dφ, (4.11)
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Figura 4.28: Perfil do potencial de dupla barreira no Grafeno com efeito da aplicação de
campo elétrico.

onde f (E) é a função de Férmi, no regime de baixas temperaturas a função [f (E)− f (E + eVb)]

pode ser aproximada por −eVbδ(E−EF ). Podemos então reescrever a expressão da den-

sidade de corrente para baixas temperaturas como

I = λVb

! π/2

−π/2
T (φ, eVb) cos(φ)dφ, (4.12)

onde λ = 4e2EF/vFh2 e EF é a energia de Fermi.

Na Fig.(4.29) apresentamos os resultados da densidade de corrente em função da

tensão aplicada para o sistema de dupla barreiras conforme o esquema da Fig.(3.7) com

os seguintes parâmetros: Lb1 = Lb2 = 30 nm, Lw = 80 nm, V0 = 120 meV , ∆ =

0.0 meV e energia incidente E = 15, 25 e 65 meV . A amplitude das oscilações na

densidade de corrente aumentam a medida que se reduz a energia de Fermi. A escolha

desses diferentes valores da energia de Fermi podem ser obtidos por meio da dopagem

na estrutura [82]. A presença do tunelamento Klein causa um mínimo na densidade

de corrente em monocamada de Grafeno e é sempre maior que zero. No entanto, o

tunelamento Klein visto na monocamada de Grafeno não é tão interessante para uso em

dispositivos nanoestruturados.
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Figura 4.29: Densidade de corrente versus voltagem aplicada Vb(V ) para sistema de dupla
barreira em monocamada de grafeno. Lb1 = Lb2 = 30 nm, Lw = 80 nm V0 = 120 meV ,
∆ = 0 meV e energia incidente E = 15, 25 e 65 meV .
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Na Fig.(4.30) apresentamos os resultados da densidade de corrente versus tensão

aplicada.para o sistema de dupla barreiras de potencial com Lb1 = Lb2 = 30 nm, Lw = 80

nm, V0 = 120 meV , ∆ = 0.0, 20, 40 meV e energia incidente E = 65 meV . Na presença

de gap de anergia a probabilidade de transmissão sofre grandes modificações como já visto

nos resultados da transmissividade, desse modo a amplitude das oscilações na densidade

de corrente decrescem com o aumento do gap de energia como consequência de tais efeitos.

A manipulação dos parâmetros de potencial no sistema como largura das barreiras, altura

e campos elétricos aplicados são de fundamental importância para os resultados na curva

de densidade de corrente.

Figura 4.30: Densidade de corrente versus voltagem aplicada Vb(V ) para o sistema de
dupla barreira Lb1 = Lb2 = 30 nm, Lw = 80 nm, V0 = 120 meV e energia incidente fixa
E = 65 meV, ∆ = 0, 20, e 40 meV .
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Na Fig.(4.31) mostramos a densidade de corrente versus tensão aplicada.para o sis-

tema de dupla barreira segundo esquema da Fig.(4.15) com Lb1 = Lb2 = 30 nm, Lw = 80

nm, V0 = 120 meV , ∆ = 0, 20 e 40 meV e energia incidente E = 65 meV . Podemos no-

tar a influência do gap de anergia na probabilidade de transmissão e consequentemente

na densidade de corrente, onde as amplitude das oscilações na densidade de corrente

decrescem consideravelmente com o aumento do gap de energia.

Figura 4.31: Densidade de corrente versus voltagem aplicada Vb(V ) para o sistema de
dupla barreira Lb1 = Lb2 = 30 nm, Lw = 80 nm V0 = 120 meV , e energia incidente fixa
E = 65 meV, ∆ = 0, 20, e 40 meV .

101



A seguir na Fig.(4.32) mostramos a densidade de corrente versus tensão aplicada

para o sistema de dupla barreira segundo esquema da Fig.(4.19) com Lb1 = Lb2 = 30

nm, Lw = 80 nm, V0 = 120 meV , ∆ = 0.0, 20 e 40 meV e energia incidente E = 65

meV . A presença de gap de anergia para esse sistema produz mudanças no perfil da

transmissividade diferenciando-se dos resultados anteriores, desse modo a amplitude das

oscilações na densidade de corrente decrescem mais suavemente com o aumento do gap

de energia. A manipulação dos parâmetros de potenciais são a chave principal para a

obtenção desses resultados no sistema como largura das barreiras. A presença de campo

elétrico aplicado na região do coletor é responsável pelo surgimento de oscilações na curva

de transmissividade, que serão visto nas curvas de densidade de corrente, respectivamente.

Os resultados da densidade de corrente de tunelamento são uma ferramenta de informação

importantes para efeitos de comparações com futuros resultados experimentais.

Figura 4.32: Densidade de corrente versus voltagem aplicada Vb(V ) para o sistema de
dupla barreira Lb1 = Lb2 = 30 nm, Lw = 80 nm,V0 = 120 meV e energia incidente fixa
E = 65 meV, ∆ = 0, 20, e 40 meV .
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A Fg.(4.33) revela a dependência da densidade de corrente versus voltagem e energia

incidente E para o sistema de dupla barreira de potencial com Lb1 = Lb2 = 30 nm,

Lw = 80 nm, V0 = 120 meV e ∆ = 20 meV . Em (a) consideramos gap de energia

em todo o sistema (veja Fig.(3.7)), em (b) temos gap de energia apenas nas regiões II

e IV segundo sistema proposto na Fig.(4.15) e em (c) aplicamos gap de energia nas

regiões I, III e V como na Fig.(4.19)). Nessas Figuras é possível notarmos regiões onde

a amplitude das oscilações da densidade de corrente podem atingir valores máximos em

razão da presença de gap de energia, o que muda consideravelmente a transmissividade

como visto nos casos estudados anteriormente onde férmions de Dirac sem massa podem

ganhar massa em determinadas regiões do sistema de dupla barreiras. Nesses gráficos é

possível notarmos os valores para os quais as amplitudes da densidade de corrente pode

ser almentada ou reduzida em função da energia incidente e voltagem aplicada. Para

valores mais altos de energia incidente é possível notar uma queda brusca nas oscilações

da densidade de corrente.
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Figura 4.33: Gráfico de contorno da Densidade de corrente versus voltagem Vb(V ) e
energia incidente E para o sistema de dupla barreira com Lb1 = Lb2 = 30 nm, Lw = 80
nm V0 = 120 meV e ∆ = 20 meV . Em (a) consideramos o gap de energia em todas as
regiões da estrutura, (b) gap de energia nas regiões II e IV e (c) gap de energia apenas
nas regiões I, III e V.
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Capítulo 5

Conclusão

Neste trabalho, analisamos as propriedades de transporte em camada única de Grafeno

através de estruturas de simples e dupla barreira de potencial, que são dispositivos al-

tamente promissores para uso numa variedade de aplicações tecnológicas. A principal

ferramenta utilizada para o estudo teórico foi a aproximação "tight-binding". O modelo,

apesar de sua simplicidade tem sido largamente utilizado em trabalhos teóricos para elu-

cidar uma grande variedade de propriedades físicas importantes do Grafeno. Utilizamos

o método da matriz de transferência para a determinação do coeficiente de transmissão,

uma vez que tal método também tem sido bastante usado para tal tarefa devido sua

simplicidade de uso. Nosso interesse principal é focado na possibilidade da construção

de estruturas com gap de energia no Grafeno puro, que pode ser conseguido por meio

de interação com o substrato e técnicas experimentais. Por esse motivo nos capítulos

iniciais apresentamos uma revisão das principais propriedades físicas do Grafeno bem

como a viabilidade da formação de gap de energia e a construção de estruturas visando

o confinamento de quase-partículas.

Orientados por uma série de trabalhos consolidados no estudo de propriedades de

transporte do Grafeno, focamos nosso problema no estudo em sistemas contendo gap

de energia em regiões distintas do sistema de simples e dupla barreiras de Grafeno em

face a já provada fabricação de junções especiais do tipo n− p, n− p− n ou p− n − p.
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Em dispositivos reais, as propriedades de transporte no Grafeno são muito diferentes do

regime balístico devido a existência de desordem no Grafeno. Os defeitos no Grafeno

modificam fortemente os estados próximos ao pontos de Dirac [34, 83], por exemplo,

ondulações são cruciais para a produção de Grafeno [5], por exemplo, estados de vacância

mudam a densidade de estados perto do nível de Férmi [84], o excesso de impureza

induzem uma assimetria elétron-buraco [44]. A inserção de defeitos podem introduzir

mudança na densidade de estados, conduzindo ao aumento ou supressão do transporte

coerente de elétrons.

O comportamento dos portadores de carga no gafeno em sistemas como barreiras de

potenciais nos permite observar que: possuem considerável probabilidade de transmissão

para um amplo conjunto de ângulos de incidência como também apresentam efeito de

tunelamento, que possibilita o estudo do tunelamento Klein: uma iportante característica

também provada no Grafeno. Tal efeito desempenha importante papel nas propriedades

de transporte de carga, especialmente no regime de baixas energias. Tendo um grande

potencial tecnológico de modo particular em nanotecnologia. Esta observação difere dos

portadores de carga em semicondutores convencionais onde a probabilidade de transmis-

são decai exponencialmente com o aumento da largura e da altura da barreira.

Por outro lado verifica-se consideráveis diferenças entre sistemas de simples e dupla

barreiras de potencial. De um modo geral para uma barreira de potencial, observa-se em

relação a dupla barreira de potencial o surgimento de picos na curva de transmissividade

em função da energia incidente devido a estados quase-ligados na região do poço, tornando

esses sistemas mais eficazes e interessantes do ponto de vista tecnológico. No entanto,

quando comparadas as curvas de transmissividade considerando-se gap nulo e ângulo de

incidência normal as barreiras permanecem perfeitamente transparentes devido a uma

característica única para férmions de Dirac sem massa relacionados com o paradoxo de

Klein. São ainda verificadas as interferências quântica que em analogia às interferência de

Fabry-Pérot em óptica dependem da qualidade dos contatos entre a amostra e eletrodos

metálicos. Nesse caso temos um interferômetro elétrico de Fabry-Pérot que dá origem as
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interferências quântica vistas nos sistema estudados. Essas evidência baseia-se na obser-

vação de oscilações na condutância quando a tensão de porta é alterada. A partir dos

sistemas de heterojunções propostos é possível notarmos drásticas mudanças no perfil

da transmissividade, que pode ser explorado experimentalmente, permitindo aumentar a

eficiência desses dispositivos do ponto de vista do transporte de carga. Ainda, é possível

notarmos uma certa restrição quanto a variedade de ângulos de incidência promovendo

mudança drásticas na probabilidade de transmissão, e a manipulação de outros ângulos

em que o dispositivo é transparente. Os efeitos de gap de energia, bem como a dopagem

nessas estruturas têm respostas bem diferenciadas nas curvas de transmissividade. Nesse

sentido o comportamento diferenciado das propriedades dos portadores de carga, em

camada única de Grafeno, em sistemas de barreiras apresenta-se como mais uma pro-

priedade exótica deste material. E pode ser explorada tanto do ponto de vista da física

envolvida quanto da sua utilização tecnológica em dispositivos mais eficientes no que diz

respeito ao transporte de carga. motivando assim o desenvolvimento de trabalhos exper-

imentais na busca pelos dispositivos proposto. Os resultados da densidade de corrente de

tunelamento constituem um importante instrumento teórico para efeitos de comparação

com resultados experimentais.

Nossa proposta futura versa sobre outras propriedade bastante interessante, por nós

já desenvolvida em outras estruturas semicondutoras- a interação spin-órbita [85], com

aplicações à monocamada e bicamada de Grafeno [86, 87] bem como propriedades mag-

néticas.
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