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Resumo

Atualmente, vérios esforcos tem sido empreendido por grupos de pesquisa em torno
das propriedades fisicas do Grafeno devido as possiveis aplicacoes tecnolégicas de suas
peculiares propriedades estruturais e eletronicas. O Grafeno apresenta-se como um forte
candidato a substituir os semicondutores inorganicos.Inicialmente neste trabalho, foi feita
uma descrigao da estrutura cristalina do Grafeno, afim de elucidar sua natureza. As
propriedades eletronicas deste material sao atraentes devido a varias analogias entre os
fendmenos de transporte e outros fendmenos estudados pela eletrodinamica quéantica
como, por exemplo, o tunelamento Klein. Sob o ponto de vista da aproximacao tight-
binding, obtivemos a relacao de dispersao e a estrutura das bandas de energia do Grafeno,
esbocando assim seu espectro eletronico. Apontamos ainda alguns resultados curiosos que
demonstram a natureza atipica deste material.

O objetivo principal deste trabalho foi analisar o comportamento dos portadores de
carga por meio da técnica da matriz de transferéncia para obtencao da solucao numérica
da transmissividade, condutédncia e densidade de corrente de tunelamento no Grafeno.
A transmissividade foi analisada em funcao da energia incidente e do angulo de incidén-
cia para sistemas com barreiras de potencial simples e dupla, enfatizando o efeito da
variacao da gap de energia. O sistema de barreira de potencial dupla apresenta grande
diferenga em relacao ao sistema de barreira simples nas curvas de transmissividade por
apresentarem niveis de energia ressonantes adicionais em razao de estados quase-ligados
na regiao do pogo. Foram verificados ainda oscilagoes quénticas devido as interferéncias
Fabry-Pérot e o tunelamento de Klein - uma propriedade tnica no Grafeno. A insercao
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 compreensao das pro-
priedades eletronicas em relacao a conduténcia e a densidade de corrente no Grafeno. Tais
propriedades mostram-se bastante favordveis a fabricacao de dispositivos nanoeletronicos

de alto desempenho.



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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Capitulo 1

Introducao

1.1 Origem do Grafeno

Nos dltimos 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 dtomos de carbono, é o prinicipal material identificado nesta nova classe. O
Grafeno foi observado experimentalmente em 2004, gracas a André K. Geim e Konstantin
S. Novoselov [1] que foram agraciados com o Prémio Nobel de Fisica em 2010 como
pioneiros nesta pesquisa.

Até entao acreditava-se que essas estruturas bidimensionais nao seriam possiveis, uma
vez que, as flutuagoes térmicas na estrutura desses cristais ultrafinos provocariam um
deslocamento dos dtomos comparaveis com as distancias interatomicas, deixando-os in-
stdveis segundo Landau [2] 1937, Além do mais em 1962 ¢ 1968 Mermim e Wagner [3, 4]
provaram que nao poderia existir ordem magnética em uma ou duas dimensoes e esten-
eram este resultado generalizando para sistemas bidimensionais (com simetria continua)
ao estabelecer que nao hd ordem cristalina em duas dimensoes. No entanto, no caso
do Grafeno onde o cristal bidimensional torna-se intrinsecamente estédvel, deformando-se
suavemente na terceira dimensao (3D), conduz a um ganho de energia eldstica, provavel-

mente devido a interagao fénons com grande comprimento de onda, estabilizando as



membranas atomicamente finas através de uma deformacao na terceira dimensao. De
fato, como observado por Meyer et all [5], os cristais de Grafeno suspensos podem existir
livremente, sem um substrato, e exibem deformacoes eldsticas aleatérias, que envolvem
as trés dimensoes. Esta descoberta, experimental, permitiu a possibilidade de uma nova
drea para testes das extraordindrias propriedades do Grafeno previstas teoricamente. A
andlise tedrica do Grafeno precede 1947 quando Wallace [6], usando um plano de grafite
como exemplo diddtico para os cdlculos da Fisica do Estado Sélido, previu a estrutura
eletronica e observou a relagao de dispersao linear. Em 1956, McClure [7] propods a
funcao de onda para a excitacao préxima a energia de Fermi. Em 1984, a similaridade
com a equacao de Dirac foi discutida por Semenoff [8]. No mesmo ano, DiVincenzo e
Mele [9], concluiram que em compostos intercalados com metal alcalino e grafite a carga
transferida é distribuida quase que homogeneamente no plano do carbono.

O desenvolvimento nesta drea de pesquisa tem atraido, com grande entusiasmo, a
atencao de muitos pesquisadores da drea da Fisica, da Quimica, da Computacao, da
Biologia, dentre outras. O Grafeno tem apresentado propriedades peculiares: é um
material 100 vezes mais forte que o ago [10], devido a ligagdo 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 flexivel, resistente, com alta mobilidade eletrénica
e boa condutividade térmica.

Podemos ecompreender tamanha empolgacao ante ao Grafeno. Suas propriedades
isoladas ou combinadas j& sinalizam uma ampla aplicagdo tecnolégica [14], como, por
exemplo: a combinacao da alta condutividade e da pouca absorcao de luz para reves-
timento transparente e condutor, demonstrado com a cosntrucao de cristal liquido com
base de Grafeno [15] e células solares [16]; a alta mobilidade do Grafeno para aplicagao
de dispositivos eletronicos de alta frequéncia [17].

Os elétrons, presentes no Grafeno, que participam do transporte eletrénico, no limite
continuo em baixas energias, podem ser descritos a partir da quagao de Dirac. Esta semel-

hanga formal entre as excitagoes no Grafeno e os férmions de Dirac possibilitou novos



testes para alguns fendmenos como: o efeito Hall quantico [18]; o efeito Hall quantico fra-
ciondrio [19, 20]; e a auséncia de localizacao [21]. Em 2006, Katsnelson, Geim e Novoselov
[22], sugeriram que poderia ser observado no Grafeno um fenémeno relativistico que nao
é observado na Fisica de altas energias: o paradoxo de Klein [22] - fenomeno em que
elétrons relativisticos penetram em barreiras de potenciais, independente da altura ou
largura delas, sendo tal fenémeno verificado por Yong e Kim [23] em 2009.

Grafeno é o nome dado a uma espessa monocamada de dtomos de carbono densa-
mente compactados em uma rede hexagonal bidimensional. Este curioso material pode
ser pensado como bloco bésico de construcao de materiais & 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 superficeis esféricas - gerando grandes fulerenos Fig.(1.1).
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Figura 1.1: Estruturas derivadas do Grafeno, para formar fulerenos (abaixo a esquerda),
nanotubos (centro) e a grafite (a direita) (Figura obtida da referéncia 2)



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 tao variadas deve-se as diferentes possibilidades de
ligacao quimica entre atomos de carbono, que por sua vez, provém de hibridizacoes
distintas dos orbitais atomicos. desse modo, o carbono pode estar associado a diversas
estruturas orgénicas estdaveis, denominadas alotrépicas, como, por exemplo, o grafite, o
diamante, os fulerenos, os nanotubos, os polimeros, nanofitas, dentre outras.

Nesse contexto, o Grafeno é uma das formas alotrépicas do carbono totalmente bidi-
mensional 2D composto por anéis hexagonais de &tomos 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 compreensao da estrutura eletronica do Grafeno, faz-se nacessario o
entendimento do tipo de hibridizacao eletronica existente nesse material. Para tal, pre-
cisamos saber qual a configuracao eletronica e os tipos de ligacoes realizados entre os
dtomos de carbono. No estado fundamental, a configuracao dos elétrons num atomo de
carbono isolado, 15%22s22p%. No entanto, quando o dtomo de carbono estd em seu es-
tado excitado um elétron da camada 2s? absorve energia sendo promovido para um dos

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

(a) camada de valéncia (b) carbono ativado
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Figura 1.2: (a) Configuracao eletronica da camada de valéncia de um atomo de carbono
no estado fundamental; (b) Configuracao do carbono no primeiro estado excitado (ou
ativado).



Segundo a teoria de orbitais, as ligagbes quimicas ( ou ligagbes interatomicas) sao
efetuadas apenas através de orbitais atoémicos semi-preenchidos ou incompletos, os quais
se interpenetram com os orbitais dos dtomos vizinhos, resultando em orbitais moleculares
do tipo ¢ e m. Uma ligagao quimica do tipo o é formada pela interpenetracao frontal de
orbitais (mesmo eixo), constituindo uma ligacao forte e de dificil rompimento. A ligagao
do tipo 7 é formada através de uma aproximagao lateral entre orbitais (eixos paralelos),
constiuindo ligacoes do tipo mais fraca e de facil rompimento.e s6 ocorrem entre orbitais

do tipo p.

(a) Hibridizacdo sp (b) Hibridizacao sp” (c) Hibridizacdo sp’
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Figura 1.3: Representacao da configuracao eletronica da camada de valéncia do carbono
e das suas possiveis ligagoes atomicas para hibridizacao do tipo (a) sp, (b) sp?, (c) sp®.

A hibridizagao do tipo sp no carbono ocorre com a mescla dos orbitais 2s com os-
bitais do tipo 2p gerando orbitais hibridos dos tipo sp, restando dois orbitais 2p nao
hibridizados. esta hibridizagao apresenta uma geometria linear plana. Os dois orbitais
hibridos sp se localizam no plano linear e os dois orbitais 2p sao perpendiculares entre si
e ai plano linear, formando um angulo de 180°. A hibirdizacao do tipo sp? no carbono é
gerada através de interacao 2s com dois orbitaism 2p , resultando em trés orbitais hibri-
dos do tipo sp? restando assim apenas o orbital 2p, nao hibridizado, que é perpendicular

ao plano que contém as outras trés ligacoes. Desse modo, essa configuracao eletronica



permite a existéncia de trés ligagoes covalentes planares com outros dtomos, separadas
por um angulo de 120°,tendo um arranjo hexagonal, sendo por esse motivo denominada
de geometria trigonal plana. Esta mesma configuracao apresenta trés ligacoes do tipo o
e uma do tipo m. Um exemplo desse tipo de hibridizagao ¢ uma molécula de acetileno
(CoHy),, & qual, apresenta alternancia entre ligagoes duplas e simples entre dtomos de
carbono em sua estrutura.

Por outro lado, na hibridizacio do tipo sp?, o orbital 2s interage com os trés orbitais
2p, gerando, dessa forma quatro orbitais hibridos do tipo sp®. Essa configuracao tem uma
geometria tetraédrica, com angulos de separagao entre os orbitais de aproximadamente
109, 3° onde cada orbital hibrido pode formar ligagdes do tipo o (quatro ligagoes simples).
Nesse caso, trata-se do carbono saturado, por exemplo, moléculas do gias de metano
(CH,).

No Grafeno, observa-se a hibridizacao do tipo sp?, na qual ocorre a combinacio de
um orbital 2s e dois orbitais 2p resultando em trés orbitais equivalentes, orbitais hibridos
do tipo sp?. Cada orbital sp? é representado por um lobo largo apontando para uma

diregao e outro menor apontando para a dire¢ao oposta, como mostrado na Fig.(1.4).

N
1

orbitalp;

Figura 1.4: (a) Representacao do orbital sp? (lobo largo apontando uma dire¢ao e lobo
menor apontando em dire¢ao oposta); (b) Trés orbitais hibridos do tipo sp? de um dtomo
de carbono ligados entre si e separados por um angulo de 120°; (¢) Localizacao dos orbitais
sp? no plano e do orbital 2p vazio e perpendicular ao plano.

Os eixos dos trés orbitais hibridos sp? estdo sobre o mesmo plano e se encontram
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apontados em diregao aos vértices de um tridngulo equildtero, Fig.(1.4) (b). O orbital
atomico 2p, nao é envolvido na hibridizagao e consiste de dois lobos situados no plano
perpendicular ao plano dos orbitais hibridos sp? Fig.(1.4) (c).

Conforme descrigao anterior, uma ligacao tipo o é formada pela sobreposicao de dois
orbitais hibridos sp? sobre um eixo comum Fig.(1.5) (a), que constitui o caso de trés
ligagoes simples que o carbono realiza no mesmo plano, o que resulta numa estrutura
hexagonal, de modo que os orbitais estao dispostos em uma estrutura planar formando
angulos entre si de aproximadamente 120°, tendo um comprimento de ligacao da ordem

de 1,424 ( no caso do Grafeno) Fig.(1.5).

Orbitais 2p

Figura 1.5: (a) Representacao da sobreposigao de dois orbitais hibridos do tipo sp? de dois
atomos de carbono formando uma ligagao sigma o; (b) Representagdo da sobreposigao
de dois orbitais hibridos do tipo 2p de dois d4tomos de carbono perpendiculares ao plano
formando uma ligacao pi .

Por dltimo, o orbital 2p, remanescente em cada um dos dtomos de carbono no plano
do Grafeno, estd paralelo aos orbitais 2p remanescente de todos os outros dtomos de
carbono. Todos esses orbitais se sobrepoem, formando uma ligacao do tipo 7 Fig.(1.5)
(b). Dessa forma, a superficie plana do Grafeno apresenta uma espécie de "lengol" de
orbitais 7 vazios que interagem entre si.

A principal diferenca das folhas de Grafeno em relagao 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 eletronicas , no ponto de
Dirac (K e K’) o Grafeno apresenta gap nulo, ou seja, a banda valéncia e a banda de
conducao se tocam e nesses pontos o gap varia linearmente com o momento k& de elétron.

Além de todas as propriedades eletronicas peculiares do Grafeno, descritas nos pard-
grafos anteriores, podemos citar outra propriedade tnica, que o torna interessante do
ponto de estudos da drea de fisica de particulas elementares. Nos planos de Grafeno, os
elétrons se movimentam a velocidades extremanente altas, proximas a velocidade da luz,
e podem executar o movimento balistico ao longo de distdncias muito grandes, isto é, os
elétrons podem percorrer grandes distancias no Grafeno sem sofrerem nenhum evento de
espalhamento com outros elétrons. A velocidade eletronica 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 particulas de massa praticamente nula, por essa razao sao
chamados de férmions de Dirac sem massa. Tal propriedade de transporte fora compro-
vada por meio de experimentos de efeito Hall Quantico [18].

Uma importante propriedade Fisica para o estudo de propriedades de transporte estd
relacionada com o sistema no qual as particulas tém 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
conducao, cujos portadores sao elétrons, do topo da banda de valéncia, cujos portadores
sao os buracos. O potencial de dupla barreira para cada portador é entao formado pela
descontinuidade dessas bandas, que tem origem com a formacao das heteroestruturas
com gaps diferentes, na direcao de crescimento. Desta forma, podemos ter tunelamento,
tanto de elétrons na banda de condugao, como de buracos nas bandas de valéncia.

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 relacao de dispersao de energia ser nao linear com

o momento sob o regime de baixas energias. Isto demonstra que os portadores e carga



obedecem a equagao massiva de Dirac bidimensional (2D) e o tunelamento caracteristico
difere do caso de férmions sem massa no Grafeno.

Apesar de todos os avancos cientificos conquistados em torno do Grafeno, em tao
pouco tempo, ainda existe muito a ser compreendido, principalmente, com respeito as
propriedades eletronicas. A compreensao dos fendmenos de transporte é essencial para
a fabricacao de dispositivos eletronicos. Nossa contribui¢ao é proporcionar uma investi-
gacao tedrica que permita compreender melhor os fendémenos de transporte préximo ao
nivel de Fermi, elucidando os efeitos reais de pardmetros 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
transmissao, conduténcia e corrente de transmissao de elétrons massivos de Dirac e sua
dependéncia com a energia incidente, &ngulo de incidéncia, gap de energia, bem como as

dimensoes das barreiras e do pogo por meio do método da matriz de transferéncia.

1.2 Obtencao do Grafeno

No passado, acreditava-se que estruturas cristalinas bidimensionais nao seriam possiveis,
Landau e Peierls argumentaram que cristais 20 eram termodinamicamente instaveis e
nao poderiam existir. Flutuagoes térmicas nao comportariam ordens de longo alcance,
resultando em destruicao da estrutura cristalina bidimensional a qualquer temperatura
finita [25, 26]. O mesmo argumento foi estendido por Mermin [27] e era bastante con-
sistente com observagoes experimentais. Precede que a temperatura de fusao dos filmes
finos decresce rapidamente com a espessura, tornando os filmes instdveis. Por essa razao,
o Grafeno era conhecido como parte integrante do grafite, sendo impossivel obté-lo por se
tratar de uma estrutura bidimensional. Pesquisadores tem conseguido isolar em solucao
finas camadas de grafite, mas jamais construida de apenas uma simples camada com a
"espessura'" de um tnico dtomo. Contudo, um grande avango nessa &rea foi realizado

quando o grupo de pesquisadores liderados por K. A. Novoselov e A. K. Geim [1], obser-



vou uma unica folha de Grafeno sobre uma superficie de diéxido de silicio, Si0,, abrindo
novas perspectivas para uma nova tecnologia baseada em estruturas bidimensionais de
carbono.

Diferentemente de muitos materiais com grande potencial tecnolégico, o Grafeno pode
ser obtido facilmente. Um dos métodos mais simples para a obtencao do Grafeno sobre
um substrato é conhecida como a técnica de esfoliacao. O substrato comumente usado
é o do silicio (Si) coberto com uma camada de oxigénio, SiOs. A esfoliagao 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 regiao em que estd o grafite fique em
contato com uma regiao em que nao ha grafite. Dessa forma, ao desdobrar a fita o grafite
se divide. Repete-se esse processo vdrias vezes até que apenas pedacos 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 estard pronto para a observacao.

O grupo de Geim obteve filmes de Grafeno por meio da técnica de esfoliacao mecénica,
obtendo de forma termodinamicamente estdvel, 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 oxigénio produziram blocos de grafite com 5um de profundidade no topo da
plaqueta. A superficie estruturada, foi, entao, prensada contra um fotoresistor disposto
sobre um substrato de vidro. Apds 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 esfoliagao 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 solugao e entao lavada
com dgua e propanol, alguns fragmentos foram capturados na superficie do substrato.
Ap6s isto, fez-se uma limpeza, eliminando os fragmentos mais espessos. Os fragmentos

mais delgados (d < 10nm) foram encontrados absorvidos no SiOs [30]. Dessa forma,
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surgiu o Grafeno, constituido por anéis arométicos condensados com apenas um &tomo
de carbono de espessura e comprimento de ligacao carbono-carbono de 1,42 A.
Recentemente, um grupo de pesquisadores mostraram um método de producao ex-
tremamente eficiente e a custo muito menor. Aplicando radiagao laser de um gravador
de DVD Lightscribe sob um filme de 6xido de grafite produziu uma camada finissima de
Grafeno de alta qualidade e muito resistente, excelente para funcionar como capacitor ou

semicondutor [29].

A Apply GO film B LightScribe (G
supported on in a computerized
flexible substrate DVD drive

= -

F

DVD disc

Peel off
D LSG film /

B Substrate Device
fabrication
Il 156

B Separator &
Electrolyte

Side View

Figura 1.6: Tlustracao esquematica da fabricagdo de uma camada de Grafeno [29].

Outra técnica proposta, conhecida como deposicao de vapor quimico é possivel a
obtencao de folhas de Grafeno maiores e de maior qualidade, crescendo o material como
um filme de carbono de uma s6 camada em cima de outra superficie. Tipicamente, uma
mistura de metano e hidrogénio (gds) é passado através de uma folha de cobre mantido
em um forno a temperatura de 800 a 1000 °C'. Uma camada tnica de carbono forma-se
no topo do cobre. A partir de um precessamento quimico remove-se o cobre e deposita-se
o Grafeno de uma forma mais precisa sobre um substrato, tal como o diéxido de silicio

No capitulo subsequente serd mostrado a razao da analogia entre o comportamento
dos portadores de carga no Grafeno e férmions de massa nula na eletrodindmica quan-
tica. Para isso, vamos partir do Hamiltoniano tight-binding escrito na forma de segunda

quantizagao e obter um Hamiltoniano andlogo ao de Dirac para férmions relativisticos.
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GROWING GRAPHENE FILMS

Researchers make large (centimetre-scale) graphene films by depositing carbon atoms from 2 vapeur onte 2 copper surface, Rolko-roll
processing then transfers the graphene film frem copper to another substrate.

-
-
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on copper foil Acidic bath
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Copper foil Graph rt |
[ERhEne chlPatnspupDsS Graphene on target
Coppger foil is heated to 800-1000°C in 2 Adhesive 'thermal release’ tape The copper is eaten away in a On heating to 90-120°C, the

furnace, where hydrogen (Hz) and methane is attached on top of the plastic bath filled with etchant adhesive tape unsticks, leaving
gas (CHa) are piped through. Carbon atoms graphene, by applying pressure (such as ammonium persulfate, the graghene clinging to a
grow as graphene film on top of the copper. between heavy rollers. a bleaching agent and oxidant). target substrate.

Figura 1.7: Técnica de deposicao de vapor quimico para a obtencao de folhas de Grafeno
de alta qualidade [28].

No capitulo posterior, serd apresentado o método da matriz de transferéncia, método esse

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

1.3 Motivacao

Devido as intimeras propriedades diferenciadas do Grafeno jd descritas, dentre outras nao
descritas, abrindo assim a possibilidade de aplicacoes tecnolégicas do Grafeno como, por
exemplo transistores produzidos exclusivamente de d&tomos de carbono. O que elimina o
uso de juncoes metdlicas, o que torna possivel a construcao de dispositivos muito menores
que os atuais.

O controle sobre as propriedades eletréonicas de um material sempre foram motivo
de muita atencao por parte da industria, a maior parte das inovacoes tecnolégicas nessa
area, se deu aos avangos da industria dos semi-condutores, materiais com propriedades
estruturais bem caracteristicas.

Nesse enredo o Grafeno desponta, despertando grande interesse da industria dos
semi-condutores, pois nenhuma pelicula de espessura dessa ordem, é conhecida como

sendo mais estavel sob condi¢oes ambientes, ou com melhores propriedades de conducao.
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Esta alta qualidade eletronica do Grafeno claramente aponta para um pronunciado efeito
de campo elétrico ambipolar, no qual portadores de carga podem ser alternados entre
elétrons e buracos, 4 concentragoes de zero até a ordem de 10'3 portadores/ cm?. E ainda,
uma mobilidade, & temperatura ambiente, da ordem de 10*cm?/V - s, pode ser induzida
aplicando-se uma tensao de gate.

Além do mais, a mobilidade destes portadores de carga dependerem fracamente da
temperatura, tém levado a intensas pesquisas, por estudos de propriedades eletronicas
deste singular material. Neste trabalho propomos analisar as propriedades de transporte
eletronico desse material, seu espectro eletréonico, bem como algumas outras propriedades

eletronicas relevantes.

13



Capitulo 2

Modelo Teoérico

Neste capitulo, partiremos de uma descricao microscépica do Grafeno afim de obtermos
um modelo continuo no limite de baixas e energias. Nessa descricao, desprezaremos os
efeitos de bordas do cristal, considerando-o infinito e também nao levaremos em conta
as interagoes elétron-elétron ou spin-érbita. Para isso, faremos uso da aproximagao de
ligacao forte (tight-binding). Nesse modelo, considera-se que cada elétron 7 associado
a um dtomo de carbono, possui uma probabilidade diferente de zero de ser encontrado
apenas nas vizinhancas desse dtomo, ou seja, nos seus vizinhos mais préximos. Dessa
forma, cada vizinho pode migrar de vizinho em vizinho ao longo da rede. Muito embora,
seja uma das abordagens microscépicas mais simples, o modelo tight-binding mostra-se

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

2.1 Modelo Tight-binding e a equacao de Dirac

Uma das formas alotrépicas do carbono, o Grafeno, constitui-se de uma folha de dtomos
de carbono com hibridizacao do tipo sp? arranjados em uma estrutura hexagonal planar
bidimensional (2D) Fig.(2.1). Os orbitais hibridos do tipo sp? formam as ligagoes o no
plano da folha de Grafeno, enquanto os orbitais p, formam as ligacoes do tipo 7 que sao

paralelas ao plano atémico do Grafeno.
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Figura 2.1: Orbitais de valéncia do carbono. Os trés orbitais o no grafeno e o orbital 7
perpendicular a folha.[33].

Os elétrons que compdem a faixa de valéncia sao originados dos orbitais hibridos sp?
(ligagoes do tipo o) e dos orbitais p, (ligagdes do tipo 7). As ligagoes do tipo o sdo do
tipo covalente, e dessa forma, consideravelmente fortes, e sao responsaveis em grande
parte pelas propriedades mecénicas e eldsticas do Grafeno. Outrosim, os elétrons dos
orbitais 2p, estao mais fracamente ligados aos dtomos e podem assim se locomover na rede
cristalina, ou ainda serem excitados para niveis eletronicos acessiveis mais energéticos,
sao os elétrons de maior importancia para a determinacao das propriedades elétricas e
Opticas no Grafeno.

O Grafeno é constituido por uma camada de dtomos de carbono arranjados em uma
rede hexagonal. Essa estrutura cristalina nao ¢ 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 dtomos por célula unitéria [6]. Os vetores de rede sao escritos como:

L 3a,
a = —x
2

\/%A . 3a . \/37A
T

=i t= 2.1
2 =58 5 ¥ (2.1)
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Figura 2.2: (a) estrutura do Grafeno no espago real. O losango representa a célula
unitdria, delimitadas pelos vetores de rede d; e dy. Essa célula envolve dois dtomos A e
B, chamados de sub-redes. (b) Estrutura do Grafeno no espago reciproco mostrando os
vetores unitarios gle 52 e a zona de Brillouin por eles delimitado.

onde a é a distancia entre dois dtomos de carbono e & e ¢ sdo vetores unitarios Fig(2.2)
(a). Os vetores que definem a rede reciproca Fig.(2.2) (b) sao dados por:
—»_27TA+2\/§7TA - 2w 2\/§7TA

b = %:c 3a 9 b2 = %x 3a

(2.2)
O Hamiltoniano tight-binding para a descricao de elétrons no Grafeno escrito no
formalismo de segunda quantizacao, considerando apenas o termo de hopping entre os

primeiros vizinhos, é escrito como:

H=-) t(afb; + bla;), (2.3)

0]

onde t = 1,28 eV é o pardmetro associado entre a transicao de elétrons entre os sitios
T

mais proximos. Os operadores a; e a; sao responsdveis pela criacao e destruicao, respec-
tivamente, de elétrons do sitio ¢ da subrede A e b} e b; desempenham a mesma funcao

para um sitio j da subrede B. Nessa expressao, os termos Zea;rai e Zeb}bj que
( J
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fornecem as energias no sitio foram omitidos, visto que seu tinico efeito é deslocar o nivel

! no sistema. Quando uma folha de Grafeno estd sob a acao de um

da energia de Fermi
potencial de porta, a energia no sitio ¢ igual ao da voltagem de porta, caso contrario, a
energia do sitio é nula.

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

Hamiltoniano. Para isso escrevemos:
a; = —1 Z eiE'Fiak, a;.r = —1 Z 6_iE'FiaL, (24)
v N N .

1 ik pt — 1 —ik! 7 pt
= ﬁ ;6 bk/, ;= T Z bk’? (25)

onde N é o numero de sitios das subredes A e B. Substituindo-as o Hamiltoniano fica:
t e
H=— z N Z efzk-nezk -7 akb + Z efzk -7 ezk szk/ak , (26)
ij kK kK
que pode ser reescrito por:

_ __ZZ [ —i(RR) T ik (5 —7) oy 4 eI Rk (=t g | (2.7)

t,j kK
Cada dtomo possui trés primeiros vizinhos, desse modo, fixando a origem em um sitio

i qualquer e fazendo j variar sobre os primeiros vizinhos localizados por R; = (—a,0),

Ry = (a/2,av/3/2) e Rs = (a/2, —a\/3/2), obtemos:

_ _%22[6i(l;];’)-ﬁa;rcbkl(eik;a_'_eik;a/Qeik;a\/g/Q - ethal2g ka2 (9g)
i kK
_i_efi(l;f];/)ﬂb;glak(eik;a+€—ik;a/2€—ik;a\/§/2_'_efik;a/2eik;a\/3/2)]’

' A Energia de Fermi ¢ a energia do nivel ocupado mais energético em um sistema quantico fermionico
a temperatura de zero absoluto.

17



que também pode ficar

H =t 3 [g(F)alby + 9" (F)bla), (2.9)
k

onde g(k) = e*sa + 2 cos(k,av/3/2)e™*=/2 ¢ o fator de estrutura cristalina.
O Hamiltoniano na Eq.2.9 pode escrito como H = ), (V) |Hy|V),onde V) =
)

(ax,br)" representam, respectivamente, o estado eletronico e H; o Hamiltoniano para

um dado K. Escrevemos Hj, por
0 —tg(k)

H, = . . (2.10)
—tg*(k) 0

Podemos obter os autovalores de H;, como

Eyy = +tlg(k)| = £t1/3 + f(k), (2.11)

onde

Fk)y=2 cos(k,av/3) + 4 cos(k,3a/2) cos(k,av/3/2) (2.12)

O gréfico da Eq.2.11, mostrado na Fig.(2.3), representa a estrutura de bandas de uma
unica folha de grafite: o Grafeno. A banda de valéncia E < 0 toca a banda de conducao
FE > 0 em seis pontos localizados nos vértices da primeira zona de Brillouin. Esses pontos,
conhecidos como pontos de Dirac, sao de particular importancia no estudo do Grafeno,
uma vez que nesses pontos observa-se auséncia de gap e uma dispersao eletronica conica
incomum para pequenos valores de |E|. Os vértices de trés desses cones estao conectados
pelos vetores da rede reciproca, por isso eles sao equivalentes. Da mesma forma, os outros
trés cones também s@o equivalentes entre si. Cada vértice contribui com 1/3 de cone,

por essa razao, é comumente dito que dois desses seis cones nao sao equivalentes. Suas
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posigoes no espago reciproco sao dadas pelos vetores K e K’ como segue:

2T 2T

_, 2r 27 -
E=(=2 ), =<, ——). 2.13
(3a 3\/§a) (3a 3\/§a) (2.13)

E(k)

Figura 2.3: Relagao de dispersao de energia do grafeno. Em (a) gréfico da superficie
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 equacao onde a primeira zona de Brillouin estéd
representada na linha branca.

Caélculos de densidades de estados mostraram que a mesma é nula no nivel 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 ja fora notado que a relacao E x K é linear
para baixas energias proximo aos seis cantos da zona de Brilouin hexagonal 2D, e que
a estrutura eletronica 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 altissima velocidade e perder pouca energia no nivel de Férmi, em outras
palavras, os elétrons moven-se como se fossem particula praticamente sem massa, equiv-
alentes a fétons, podendo ser assim descritas por meio da equagao relativistica de Dirac
para particulas com spin 1/2. Assim, elétrons e buracos sdo denominados de "férmions
de Dirac" e os seis cantos da zona de Brilouin sao denominados de "Pontos de Dirac".

Muito do otimismo inicial baseado no Grafeno estd relacionado a sua notdvel mo-

bilidade de carga. De acordo com resultados tedricos - que estao em concordancia com
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Figura 2.5: densidade de estado por unidade de célula em fungao da energia (em unidades
de (t), (a) (' =0.2t) e (b) (¢’ =0). [32].

trabalhos experimentais - o Grafeno se comporta como um semimetal cujos elétrons de
Dirac sem massa tém uma velocidade de Férmi aproximadamante igual a vy ~ 10 m/s
(cerca de 1% da velocidade da luz) [18, 42]. Embora esta caracteristica tenha levado, por
exemplo, a dispositivos de rddio-frequéncia de alto desempenho, talvez nao seja partic-
ularmente ttil para a légica digital, uma vez que, no Grafeno estd faltando uma chave
caracterfstica requerida para a construcao de dispositivos digitais, um gap de energia,

que serd objeto de estudo proposto neste trabalho.

2.2 Modelo continuo

O Hamiltoniano da Eq.2.10 advém de uma abordagem microscépica e seus elementos
dependem explicitamente do parametro de rede a. Como nao estamos interessados em
nenhum efeito de borda e consideramos um arranjo infinito de dtomos, podemos reduzir

o Hamiltoniano da Eq.2.10 ao modelo continuo se restringirmos apenas a vizinhanca dos
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pontos K e K’. Os termos nao nulos da matriz que representa o Hamiltoniano sao dados

-

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

-,

vizinhanga dos vales K e K’ basta fazer uma expansao em série de Taylor de g(k) em

-

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

torno de K’ pode ser aproximado na forma:

g(0k) ~ g(K") + e (ke — K) + =g (ky — K) + 0(0K?), (2.14)
onde (k) = k — K'. Apés avaliar g(k) e suas derivadas de primeira ordem no referido

ponto, obtém-se as seguinte expressoes:
= 3 3 1 3 3 1
g(6F) ~ 22 <—£ + z—) )24 (—i + i—) ik! (2.15)

3a

g(0k) ~ 5 (K, + ik}) /6. (2.16)

A fase que aparece no lado direito da Eq.2.16, representada pelo termo exponencial,
pode ser incluida no ket de estado sem promover nenhuma mudanca na fisica 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 K é dado por:

0 hop(ky — ik
H, = r( 2 : (2.17)
com hvp = 3at/2. Esse ¢ exatamente o Hamiltoniano de Dirac bidimensional para

férmions relativistico com termo de massa nulo e a velocidade da luz ¢ substituida pela
velocidade de Férmi vp =~ 1 x 10 m/s por esse motivo, ¢ dito frequentemente que os
elétrons no Grafeno comportam-se como férmions relativisticos sem massa. O Hamilto-

niano acima pode entao ser escrito de forma mais concisa como

H, = vro - p, (2.18)
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onde o = (0,,0,,0,), sdo as matrizes de Pauli,

Op = coy=1| , 0, = : (2.19)

.P = (pz, py) € 0 operador momento. O Hamiltonaino Eq.2.17 atua sobre os estados rep-
resentados por duas componentes de spinor W = [t 4,9 B]T, onde 7' denota a transposta
do vetor linha, 1, e ¥z representam as fungoes 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 o;, é chamado de pseudospin para distingui-lo do
spin real do elétron que nao estd sendo considerado nessa abordagem.

Na secao subsequente, serao apresentados resultados de trabalhos tedricos e experi-
mentais referentes a possibilidade de obtenc¢ao de gap de energia no Grafeno, uma vez que

sua formacao é de suma importancia para o uso do Grafeno em dispositivos eletronicos.

2.3 Efeitos de gap de energia

Uma importante propriedade Fisica para o estudo da transmissao esta relacionada com o
sistema no qual as particulas tém seus movimentos limitados a faixas de energias permi-
tidas (bandas e energias), separadas por faixas de energias proibidas (gaps). A regiao de
energia de maior interesse para processos de transporte, épticos, etc., corresponde dquela
que envolve o gap fundamental, que é a faixa de energia proibida que separa o fundo
da banda de condugao, cujos portadores sao elétrons, do topo da banda de valéncia,
cujos portadores sao os buracos. O potencial de dupla barreira para cada portador é
entao formado pela descontinuidade dessas bandas, que tem origem com a formagao das
heteroestruturas com gaps diferentes, na direcao de crescimento. Desta forma, podemos
ter tunelamento, tanto de elétrons na banda de conducao, como de buracos na banda de
valéncia.

A investigacao tedrica 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 laboratérios da IBM, utilizando heteroestruturas do tipo
GaAs/GaAlAs. Medidas de corrente eletronica nesses sistemas sao 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 ressonancia (serd melhor tratada a seguir) ocorre
quando a energia de Fermi na regiao do emissor (que representa a energia do elétron in-
cidente) se alinha com um nivel ressonante dentro do pogo quantico. Este foi o primeiro
experimento que serviu como demonstracao da quantizacao de energia em heteroestru-
turas semicondutoras.

Desde a sua primeira obtencao por esfoliacao [18, 42], o Grafeno tornou-se um dos
tépicos mais discutidos em ciéncias 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
quantico observado em temperatura ambiente [45] rendem ao Grafeno ser um promissor
canditado para futuro dispositivos eletronicos [22]. Para a camada unica de Grafeno, a
célula unitéria consiste de dois dtomos de carbono nas subredes A e B. As propriedades
Fisicas interessantes no Grafeno derivam da equivaléncia entre as quase-particulas de
férmions de Dirac sem massa e o formato conico das bandas 7w e 7* que se cruzam apenas
nos pontos (Ke K') no espago reciproco Fig.(2.3). Préximo a esses pontos, a dispersao
eletronica se assemelha a elétrons relativisticos de Dirac. Por essa razao, os pontos (K e
K') séo tratados como pontos de Dirac. Nesses pontos, as bandas de valéncia e condugao
sao degeneradas, mostrando que o Grafeno é um semicondutor sem gap de energia. No
entanto, a auséncia de gap de energia préximo a esses pontos de cruzamento limitam
potencias aplicacoes 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 ligacao 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 interacao 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 possivel observar por meio da
técnica espectroscopia de fotoemissao de angulo resolvido (ERPES) cujos resultados sao
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 fungao da energia e do momento
ao longo da linha em preto sobre K da Fig.(2.6) (a) . A linha em preto demarca a
localizac@o da posigao do pico na curva de distribuigao de energia (EDCs). Seguindo o
mapa, podemos notar uma curva dispersante para cima e outra para baixo no cone de
dispersao. O que, concordam com a dispersao conica esperada de elétrons relativisticos
préximos ao ponto de Dirac. A partir do ponto médio entre o minimo da banda de con-
ducao e o maximo da banda de valéncia, deduz-se que a energia esperada no ponto de
Dirac Ep é cerca de 0.4 eV abaixo do nivel de Fermi Er. Isto mostra um contraste com
o esperado no Grafeno nao dopado onde Ep = Ef, mostrando que o que tem crescido
no Grafeno sao eletrons dopados [51, 52]. Surpreendentemente, a dispersao em FEp, isto
é, a intersecao dos cones, nao é caracterizada por tinico ponto através da simples rede de
Grafeno como esperado. Ao invés disso, as bandas de valéncia e conducao sao separadas
por uma energia finita mesmo no ponto K e um gap de energia é observado. isto decorre
diretamente na andlise da curva de distibuigao de energia (EDCs) mostrado na Fig.(2.6)
(c) e na curva de distribuicdo do momento (MDCs) na Fig.(2.6) (d). Préximo do ponto
K nas EDCs sempre sao verificados dois picos com um minimo de separagao de energia,
ou gap, verificados em K. A partir de entao, deduz-se um gap da ordem de ~ 0.26 eV/.
Os picos na MDC sao nao-dispersivos dentro da mesma faixa de energia e Ep 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: Observagao da abertura de gap de energia no ponto k, a) estrutura do grafeno
no espago real e no espago 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 relacao de dispersao de energia ser nao linear com o momento
sob regime de baixas energias. Isto demonstra que os portadores e carga obedecem a
equagao massiva de Dirac bidimensional (2D) e o tunelamento caracteristico difere do
caso de férmions sem massa no Grafeno.

Desse modo, o Hamiltoniano da Eq.2.17 pode ser reescrito considerando-se a formacao
de gap de energia no sistema de interesse [6, 8|, assim

A hop (ks — iky)

Hy, = . (2.20)
hUF(/{Jx + Z/{?y) —A

onde A é gap finito de energia.

Em face a possibilidade do uso de método de inducao 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 distancia B-N muito préximo a disténcia

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

usando a técnica de Espectroscipia de fotoemissao de adngulo determnado (ARPES),
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onde a intercalacao conduz a dissociacao de filmes de Grafeno, e sao observados gap
de energia préximo ao ponto de Dirac [54]. Desta forma é possivel construir algumas
regices 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 regioes onde férmions de Dirac sem massa também estejam presentes [55].

2.4 Propriedades de Transporte no Grafeno

Do ponto de vista das propriedades eletronicas, 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 s6lido. Uma de suas incomuns propriedades de transporte é o tunelamento quiral
de quase-particulas 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 transmissao eletronica através de estruturas quanticas é a
ressonancia de Fabry-Pérot que é uma consequéncia da natureza da onda do elétron, cuja
comprovagao fora realizada através de vdrias estruturas como barreira simples e dupla
barreira no Grafeno. Apesar do tunelamento Klein tornar potenciais eletrostédticos estru-
turas transparentes aos portadores no Grafeno, existe a possibilidade de confinar elétrons

(buracos) em pogos (barreiras) de potencial, na condi¢do de que a componente k, # 0.

2.4.1 O Tunelamento Klein

O tunelamento Klein fora primeiro reportado no contexto da eletrodindmica quéantica.
Em 1929, o fisico Oscar Klein [57], encontrou um resultado quando resolvia o problema
de propagacao de férmions de Dirac através de uma barreira tinica de potencial.

Um dos fatores que fazem do Grafeno ser tao atrativo para pesquisa é a dindmica

de elétrons nesse material. Mais uma caracteristica singular dos portadores de carga
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do Grafeno surge quando esses sao submetidos a potenciais eletrostdticos, tais como
barreiras de potencial. Elétrons no Grafeno sao capazes de tunelar qualquer barreira de
potencial com probabilidade 1 desde que sua incidéncia seja normal. Isso ocorre devido
a uma transicao da banda de conducao para a banda de valéncia, ou seja, na regiao da
barreira o portador se propaga através de um estado de buraco. Esse comportamento
¢ normalmente referido como paradoxo de Klein no Grafeno, em analogia ao paradoxo
de Klein na eletrodindmica quéantica, onde particulas comecam a penetrar uma barreira
de potencial quando sua altura excede duas vezes a sua energia de repouso mc?. 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 eletronica mostrada na Fig.(2.3), as quase-
particulas de baixas energias na monocamada de Grafeno sao formalmente descritas pelo

Hamiltoniano de Dirac [21].

H = UF(pra: + pry) + Vb, (2'21)

onde 0 = (0,,0,) sao as matrizes de Pauli, p = (p,,p,) é o vetor momento 2D e U ¢é a
energia potencial. Nota-se que, além da descricao feita na Fig.(2.2) do capitulo anterior,
a estrutura de rede do Grafeno pode ser vista como uma combinacao 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 U = [¢ 4, B]T, onde 14 p representam as fungoes envelopes associadas com a
amplitude de probabilidade dos sitios das respectivas subredes da estrutura hexagonal
do Grafeno.

Bem como discutido em [36] o espectro linear ndo é apenas uma caracteristica essencial
que sustenta a descricao do transporte quantico no Grafeno pela equacao de Dirac. Na
regiao de energia positiva, os portadores sao sempre elétrons e negativamente carregados.
Nas energias negativas, se a banda de valéncia nao esta cheia, os seus estados desocu-

pados se comportar como quase-particulas carregadas positivamente (buracos). Nota-se
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que elétrons e buracos em Fisica da matéria condensada sao normalmente descritos de
forma independente pela equacgao de Schrodinger, que nao sao inter-relacionados. Em
contrapartida, estados de elétrons e buracos no Grafeno sao interligados, exibindo pro-
priedades andlogas a simetria de carga descritas em eletrodindmica quéantica [8]. Essa
simetria é uma consequéncia da simetria do cristal do Grafeno, ou seja, a equivaléncia
das duas subredes de carbono A e B. Portanto, quase-particulas do Grafeno tém de
ser descrita por duas componentes de fungoes de onda, muito semelhantes a fungoes de
onda spinor em eletrodindmica quéantica, mas o indice de "spin" de Grafeno especifica
a subrede ao invés da conotacao real de spin dos elétrons e refere-se ao pseudospin o.
Consequentemente, um elétron com energia £ que se propaga no sentido positivo orig-
ina a partir do mesmo ramo do espectro eletrénico como o buraco com a propagacao
de energia —F na direcao oposta. Isto produz uma importante consequéncia que os
elétrons e buracos pertencentes a um mesmo ramo tem pseudo-spin na mesma diregao,
a qual é paralela ao momento para eletrons e antiparalelo para buracos. Este aspecto
pode ser visto como uma quiralidade caracteristica das quase-particulas em Grafeno. Em
razao dessas quase-particulas de férmions de Dirac terem comportamento semelhante na
eletrodinamica quéntica, o Grafeno torna possivel a criacao de um experimento de tunela-
mento semelhante ao analisado por Klein [57]. O diagrama esquemético de tal experiéncia
é apresentado na Fig.(2.7).onde a anergia potencial tem a formato retangular e é apenas

funcao e x.

Vo 0<z<D,
V(z) = (2.22)
0 z>Dex<D,

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

de Dirac 94 5 sao dadas por

U, —ihvp(0x —idy)y = Eiy (2.23)
Up —ihvp(Ox +i0y), = Eig
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Figura 2.7: Diagrama esquematico do espectro das quase-particulas de Dirac (a) mono-
camada de Grafeno, (b) barreira de potencial de altura Uy e largura D. O nivel de Fermi
(linha pontilhada tracejada) estd na banda de condugao fora da barreira e dentro dela.
As dreas de cor cheia indicam os estados ocupados [36].

Devido a invaridncia translacional ao longo da direcao y as solucoes dessas equagoes
ficam da seguinte forma ¢ ,(z,y) = p (x)e®¥ e Yg(x,y) = pg(z)e™?. A equagao

diferencial de primeira ondem ¢ 4(x) e pz(z) pode ser desacoplada

0?2 E-V)? 9 9
o+ |Gl — 2] g+ 5y (£~ k) wa =0

hvg ( 0

(2.24)
Y= ~E-v) oz — ky) @a

Assumindo um elétron incidente com onda propagante e dngulo ¢ com respeito a

direcao x através da estrutura , temos as seguintes componentes ¢ 4 e @z nas respectivas

interfaces
palr) = ae'tt + pe 4T 0<x<D
tetha z>D
pp(x) = s'(aeit=etil — pe~iawe=i0) )< g < D
stetkertio r>D
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onde k = (k,, k,) é o vetor de onda associado com a energia E (ou seja k = E/hvp) fora

da barreira k, = kcos¢, k, = ksing, ¢, = \/(E —Vo)? Jh22 — k2, 0 = tan~"(ky/q.)

é o angulo de refracdo, s = sgn(F) e s’ = sgn(E — V). Assumindo a continuidade da
funcao de onda e resolvendo em termos dos coeficientes a, b, t e r encontra-se as seguintes

expressoes para os coeficientes de transmissaoe reflexao, respectivamente

2 cos ¢ cos feik=P

t= A A
cos(¢ + 0)e=4=D + cos(¢p — O)e'a=P — 2iss' sin(q, D)’

(2.25)

. 255’ (sin ¢ — sin 0) sin(q, D)e'®
~ cos(¢p+ 0)e~=D + cos(¢p — f)eia=D — 2iss’ sin(q, D)’

(2.26)
A probabilidade entao ¢ dada por T' = [t|? =1 — |r|?

2 2
T oS .gb Ccos 19. _ ‘ (2.27)
cos? ¢ cos? 0 + ss'(sin ¢ — sin 0)? sin“(q, D)

Quando ¢ = 0°, temos que k, = 0, dessa forma ¢ = 0 e T" = 1. Isso significa
que a barreira é perfeitamente transparente a particula com incidéncia normal, esta
carcteristica para férmions de Dirac sem massa estd relacionada com o paradoxo de Klein
[57] em eletrodindmica quéntica. Isto pode ser entendido em termos de conservacao de
pseudospin. Com efeito, na auséncia 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 correspondéncia 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 (7' = 1) sob a
condicao de ressonancia q,D = nm, n = 0,+1, ..., isto conduz a dependéncia da direcao
no processo de tunelamento como mostardo na Fig.(2.7).

Devemos lembrar que, apesar do nome, o efeito tiinel Klein nao envolve o tunelanento
como visto normalmente na mecénica quéntica, uma vez que nao depende de ondas
evanescentes. Pois, é a conservacao do pseudospin e a simetria elétron-buraco que sao

essenciais nesse processo. Esta trasmissao perfeita para incidéncia normal nao se trata
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de uma ressonéncia. Esse efeito tiinel perfeito pode ser entendido como uma conservacao
de pseudospin.

Apesar do tunelamento Klein tornar potencias eletrostaticos estruturas transparentes
aos portadores no Grafeno, existe a possibilidade de confinar elétrons (buracos) em pogos
(barreiras) de potencial, desde que estes possuam a componente k, # 0. Na sec@o a
seguir estudaremos uma importante caracteristica ressonante presente no Grafeno: a

ressonancia de Fabry-Pérot.

2.4.2 Ressonancia de Fabry-Pérot

Outro importante aspecto que vem sendo reportado ao Grafeno no processo de trans-
porte através de estruturas quénticas é a ressonancia de Fabry-Pérot (FP), que é uma
propriedade natural da onda do elétron. Virios trabalhos tem apresentado resultados
de tal ressonancia para diferentes estruturas semi-infinitas tais como barreira simples,
dupla barreiras [58, 59, 60]. Além de estruturas especiais como jungoes do tipo p — n,
p—mn—poun—p—n podem ser produzidas [59, 62] em que o tunelamento Klein e
a ressonancia de Fabry-Pérot sdo observadas [23, 61, 63]. Nesses dispositivos a altura
da barreira de potencial e a posicao do nivel de Férmi podem ser ajustado por meio da
aplicagao 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 Optica fisica a barreira serd tomada como a metade
com indice de refracdo 1 — V5/FE. Quando uma onda incidente atinge a barreira com
angulo incidéncia 6 ocorre separacao em ondas transmitidas e onda refletidas, as ondas
transmitidas dentro da barreira sofrem entao, miltiplas reflexdes nas duas extremidades
internas & barreira desde x = 0 e W, como mostar a Fig.(2.8). Em analogia com ondas
Opticas, a diferenca do caminho 6ptico ao longo da barreira entre as ondas transmitidas

t1 e ty € dado por

AL = (1—V,/E) (BC + CD) — BN, (2.28)
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Figura 2.8: Esquema exibindo as multiplas reflexdes da onda transmitida dentro da
barreira de potencial.

onde BC' = CD = W/cos¢ e BN = 2W tan¢sinf. Usando sinf = (1 — Vy/E) sin ¢,
obtém-se

AL =2(1—Vy/E)W cos ¢. (2.29)

A transmissao total ¢ determinada por T' = |t;1|? + |ta|? +2|t1||t2| cos § que corresponde
a diferenca de fase 6 = kyAL = 2k (1 — Vy/E)W cos ¢. A transmissao ¢ médxima quando
quando |§] = 0,2, 47, ..., e minima quando |§| = 7, 37, ...Para obtencao da transmissao
total, defini-se 7 e t como sendo as amplitudes de reflexao e transmissao fora da barreira,
respectivamente, 1’ e t’ como as amplitudes dentro da barreira. As diferentes combinagoes

das ondas transmitidas através da barreira sao
' tt'r2e, Lt P it =d (2.30)
e a amplitude de transmissao total

trop = tt'(1 — 172 4 . 4¢P Dein=D0 (2.31)
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A probabilidade de transmissao Ti,s = tiorts,; €
Tyt = 1/[1 + Fsin®(6/2) (2.32)

onde F = 4R/(1 — R)? = ([1 — cos( — @)][1 + cos(f + ¢)])/ cos® § cos® ¢. Desse modo,

podemos obter as energias em que as ressonincias ocorrem, isto é, quando 7' =1

E = Vo & fiop | A2 120} + (k2 + nn2/d?). (2.33)

Na Fig.(2.9) sao vistas trés regides distintas. Na regido contida entre as linhas em
vermelho os vetores de onda k, e ¢, sao reais e as solugoes dentro e fora da barreira sao
ondas propagantes e devido ao tunelamento Klein temos alta probabilidade de transmis-
sao cuja transmissao méxima é dada pela Eq.2.33 representadas pelas linhas pontilhadas.
Podemos ainda dividir esta regiao em duas partes: £ > Vy e EF < V. Para E > 1} encer-
ram todos os maximos de elétrons livres no espectro £ = V;, & fwpk, que sao deslocados

pela barreira de potencial.
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Energia (meV)

Figura 2.9: Relacao de dispersao E(k,) na presenga de barreira de potencial. A curvas
pontilhadas mostram a relacdo de dispersao analitica Eq.(2.33) para D = 100 nm
Vo = 120 meV, A = 0.0 meV (linha vermelha) e A = 40 meV (linha azul).
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A Fig.(2.10) mostra o contorno da transmissao versus energia incidente E e vetor de
onda k, para D = 100 nm , Vo = 120 meV e A = 0 meV. Podemos notar claramente
a ressonancia de Fabry-Pérot, cuja diferenca principal correspondentes a resultados de
elétrons tipo de Schrodinger reside na dependéncia do vetor de onda £, e nao apenas do

vetor de onda k,.

200
180
160
140
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100

80
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Transmissividade

60

Figura 2.10: Gréfico de contorno da transmissividade versus energia incidente F e vetor
de onda k, para o sistema de barreira simples. As curvas em linha tracejada preta
mostram a relagao de dispersao analitica Eq.(2.33) com D = 100 nm, Vo = 120 meV e
A =0 meV.

Para construir dispositivos de Grafeno suspenso: a amostra do Grafeno é depositada
sobre o substrato de Si0,, contatos metdlicos sao feitos no Grafeno e em seguida o
substrato é corroido na regiao em baixo do Grafeno. Deste modo, o Grafeno fica suspenso
sustentado tao somente pelos contatos metéalicos. Como conseqiiéncia da alta mobilidade,

foi possivel observar o efeito Hall quantico fraciondrio [19, 20].0 uso de gates superiores,
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em conjunto com o gate do substrato, possibilitou o estudo de varias propriedades de
juncao em flocos de Grafeno. Com o top gate controlando localmente a densidade de carga
no Grafeno é possivel alternar regioes 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 em Grafeno
(jungao do tipo n — p — n). O perfil de potencial mostrado em b) deve-se as voltagens
de porta inferior V, e superior V; aplicadas a folha de Grafeno. A voltagem V, devida a
camada de substrato n + 457 define a densidade n; de portadores na regiao 1, enquanto

a voltagem de porta V; define outra densidade ns na regiao 2.

) graphene A (top gate)
PMMA
Sio,
b)
lead ] e ] lead
U 2d  2¢
1 T
‘ | - -_/, LZ \__ - | X

Figura 2.11: Jungdo n — p — n em grafeno(a) Visao da segao transversal do dispositivo.
(b) Perfil do potencial de elétrons no Grafeno produzido pelo dispositivo mostrado em (a)
A combinagao de uma tensao positiva back gate e uma tensao negativa top gate produz
regies [64].
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2.4.3 Estados Confinados em Grafeno

Estudaremos, nessa se¢ao, o caso de um pocgo de potencial simples em Grafeno. Muito
embora, o tunelamento Klein tornar potencias eletrostaticos estruturas transparentes
aos portadores no Grafeno, existe a possibilidade de confinar elétrons (buracos) em pogos
(barreiras) de potencial, desde que estes possuam a componente k, # 0. Nos interessamos
em investigar o comportamento de estados confinados nesses pocos bem como a forma
do espectro de energia por eles formados. Na verdade, pode-se dizer que sao tratados
como estados quase-confinados, ja que os portadores sé estao confinados em uma tinica
direcao.

Objetivamos nessa se¢ao 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 equacao

assume a forma:

(vp(o - p)+muto, + U = BV, (2.34)

o segundo termo da Equagao é um termo de massa, responsdvel pela introducao de um
gap no espectro de energia A, que pode surgir de uma intera¢ao com o substrato [24], ou
acoplamento spin-6rbita [34], enquanto um terceiro representa o efeito de um potencial
eletrostdtico externo, cujo tnico efeito é o deslocamento do nivel de energia de Fermi no
sistema.

A Eq.2.34, pode ser reescrita de seguinta forma

o) 0
hvp <% — ia—y) Vg =1(E—U—mup) iy, (2.35)
hw gﬂﬁ Yy =1(E—U—mvy)y (2.36)
F or ay A F B> :

Para prosseguirmos precisamos de alguma informacao sobre o potencial. Entao, a

partir de agora consideremos um potencial unidimensional U = U(z). Dessa forma,
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como [H, p,] = 0 podemos assumir ¢ 4 p(z,y) = eFv¥ a(p) (). Assim, o par de equagoes

diferenciais parciais acima torna-se o seguinte par de equagcoes ordindrias acopladas:

8 4 By = il —u— Ao (237
d
di; — Bop = i(e — u— A)ég, (2.38)

onde ¢ = z/L, f = kyL, ¢ = EL/ hvp, u(x) = U(x)L/hvp e o gap normalizado
A = mopL/ h. As quagbes acima podem ser facilmente desacopladas. Fazendo isso

para ¢, obtém-se que

d*p, 0 dg 4 2 v
e (e—u+A) df P +5(€—u+A)

—(e—u)+ A% g, =0, (2.39)

onde v’ é a derivada do potencial. Para um poco de potencial quadrado estas derivadas
sao caracterizadas como funcgoes delta de Dirac.

O cardter das solugoes dependem dos valores de 3, que determina o sinal da tltima
parte do termo do lado esquerdo da Eq.2.39. As solugdes podem ser de trés 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 regiao do pogo
de potencial; (i7) ondas estaciondrias, o que para férmions sem massa surgem apenas para
valores finitos de 3, acima de um corte de energia dependente e decai exponencialmente
na regiao da barreira; e (7i7) ondas de tunelamento, que sdo oscilatérias fora do pogo
enquanto que no seu interior sao combinacoes de exponenciais com expoentes reais; isto
corresponde aos estados de buracos que se submetem tunelamento comum em todo o pogo
de potencial. Isto suprime o tunelamento de Klein uma vez que depende da conversao
elétron-buraco na interface.

Nosso interesse estd focado na solugao do tipo (i7) que descrevem estados de elétrons
confinados no pogo e se propagando ao longo deste. Suas energias sao delimitadas na

regiao pela curva E = [(h'UFky)Q + m?v}] V2 Upe £ = [(h'UFky)Q + m?v}] Y2 Para
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vetores de onda menores o tunelamento através das barreiras introduz um corte no
espectro para F < — [(prky)2 + m%jﬂ 12 + Uy. Para estados confinados, as compo-
nentes de spinor decai exponencialmente na regiao & < —1/2. Assim, a componentes
das fungoes envelopes nos sitios A e B podem ser escritas como ¢, () = Ae® e
b (&) = if Ae®, onde f. = (B—a)/(e—uy+A) e a constante de decaimento
a= [62 — (e —ug)® + A?] 12 o ug = UgL/hvp.

As solugoes de ¢4 e ¢ para || < 1/2 sao do tipo

¢4 (§) = Cycos (kE) + Dysin (kE),

Encontrado gbi‘, temos da Eq.2.37 que

op (&) =i/ (e+ A)]{Cy [Bcos (KE) + ksin (k)] + Do [Bsin (k) — kcos (k€)]}, (2.40)

2

onde x? = €2 — 3% — A% Para ¢ > 1/2 as solugdes sao similares a £ < —1/2, porém, com

expoente negativo.

$a (§) = Aze™. (2.41)
05 (§) = if+ Are™®,

onde fi = (B4 «) /(e —up+ A). Deve-se ressaltar, que em contraste com casos nao
relativisticos, a componente de spinor nao sao nem pares nem impares apesar do po-
tencial ser simétrico. Contudo, esta simetria, é refletida na densidade de probabilidade
p=U10 =0, () b, +0d5 () 5 () [9] que é uma fungao par. Aplicando a condiciio
de continuidade ¢, e ¢z em £ = —1/2 e £ = 1/2 , obtém-se a seguinte equacao transcen-

dental para os autovalores de energia:
S (eaﬁa +1) S—l— (eaﬁa +1) + 5= (675? _1) S+ (6757 _1) =0 (242)

onde Sy (6,5,8) =0 — fr(e+A) —skd™° e § = tan (r/2).
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Consideremos o caso de um poco simples simétrico de largura L e profundidade Uy,
como mostrado na Fig.(2.12). A Eq.2.42 é resolvida numericamente e seu resultado é

mostrado na Fig.(2.13).

A Ul

Figura 2.12: Representacao esquematica de um pogo simples simétrico de largura Lg e
profundidade Uj.

A Fig.(3.3) mostra as energias correspondentes aos estados eletronicos confinados em
um pogo simétrico de potencial no Grafeno como funcao da componente k, do vetor de
onda. Onde Uy = 50 meV e Lo = 200 nm. e A = 0 meV. As linhas continuas delimitam
o limite entre estados propagantes (elétrons para E > hk, + Uy e buracos para £ <
—hk, + Up) 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 pardmetros
(Uo, Lo), o mimero de ramos, bem como o espacamento entre eles, depende do valor do
vetor de onda k,. Para pequenos valores existe um cut-off (regidao I) que surge devido
a conversao de elétrons confinados na regiao do poco em buracos livres na regiao da

barreira. Para valores grandes de £, os ramos sao aproximados por

e 1/2
E = hop (f) R (2.43)
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Figura 2.13: Espectro dos estados confinados em um pogo simétrico de potencial de
largura Ly = 200 nm e profundidade Uy = 50 meV'.

onde n é um nimero inteiro.

No Capitulo a seguir, sera feita a descricao da solu¢ao do Hamiltoniano de Dirac, bem
como o desenvolvimento do método da matriz de transferéncia aplicados aos sistemas de
simples e dupla barreira em vistas a obtengao das solugoes analiticas dos coeficientes de

transmissao para posterior andlise dos resultados numéricos presentes neste trabalho.
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Capitulo 3

Transmissividade, Conduténcia e
Densidade de Corrente em Sistemas
de Simples e Dupla Barreira de

Grafeno.

3.1 Tunelamento ressonante

Neste capitulo faremos uma descricao do processo de tunelamento no Grafeno em vistas
ao método da matriz de transferéncia para a obtencao do coeficiente de transmissao.

A transmissividade de uma particula, através de uma tnica barreira de potencial,
de altura Vy, como mostrada na Fig.(3.2), constitui-se num dos problemas cldssicos, de
interesse académico, em cursos bdsico de mecénica quantica. Sua solugao serve para
introduzir o conceito do fenémeno de tunelamento, que descreve a possibilidade dessa
particula atravessar uma regiao classicamente proibida, isto é, uma situacao onde a en-
ergia total da particula é menor do que a energia potencial da regiao da qual emerge. O

coeficiente de transmissao, ou transmissividade, ¢ uma funcao da energia da particula ,
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dependendo fortemente da espessura da barreira.

Diferentemente deste, o sistema de dupla barreira, apresenta um mecanismo de trans-
missao que o torna mais eficiente do que o primeiro e, deste modo, mais atraente como
base para aplicagoes tecnoldgicas. De fato, como veremos mais adiante, a presenca de
niveis localizados, F, Es, .., na regiao do pocgo entre as barreiras, introduz picos na curva
da transmissividade para certos valores da energia, que sao chamados de ressonancia de
transmissao. No limite em que a espessura das barreiras tornan-se infinita, a posig¢ao
desses picos ocorrem nas energias dos estados ligados F;, Fs, .., uma situacao que nos
leva a um resultado nulo para a transmissividade através de uma inica barreira.

Em ambos os casos que iremos estudar, o cdlculo da transmissividade é feito, usando
o seguinte procedimento:

(a) resolve-se, inicialmente o Hamiltoniano de Dirac em cada regidao de potencial
constante considerando a invariancia translacional na direcao y obtem-se as componentes
das fungoes envelopes da forma ¥(z,y)

(b) em seguida, escreve-se a func¢do de onda em cada regiao, como combinagao linear
dessas funcoes envelopes

(c) usa-se a condi¢do de continuidade em cada interface e obtem-se uma equacao
matricial, que relaciona os coeficientes da onda na regiao de incidéncia com aqueles na
regiao de transmissao.

Nestes casos simples, o médulo quadrado da razao entre o coeficiente da onda de
saida e o coeficiente de entrada nos d& a transmissividade da particula, T'(E), que é uma
funcao continua da energia.

Os passos (a)-(c) acima referidos, constituem basicamente, o método da matriz de
transferéncia para o cdlculo da transmissividade, que, no contexto deste capitulo, refere-
se ao caso de um movimento unidimensional, sem nenhuma estrutura de bandas. O
cédlculo mais geral para a matriz de transferéncia serd mostrado nas segoes a seguir,

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

O primeiro procedimento bédsico para a obtencao da matriz de transferéncia, é resolver a
equacao de férmions de Dirac em cada regiao de potencial constante, para um valor fixo
de energia F, cujas solugoes sao ondas planas, e em seguida, escreve-se a funcao de onda
em cada regiao como combinacgao linear dessas ondas planas. A equagao entao é dada
por:

HY(z,y) = E¥(x,y) (3.1)

onde H é o Hamiltoniano dado pela Eq.2.20 e ¥(z,y) sdo as fungoes de onda com duas
componentes devido as duas sub-redes A e B. Podemos escrever ¥(z,y) da seguinte

forma:

U(x,y) = p(k,x)e™. (3.2)

devivo a invaridncia translacional na direao y, k* = k7 + k7.

A Eq.3.1 pode ainda ser escrita como :

que tem solucao quando
det(H — ET) =0, (3.4)
Hy Hi
Y(k,x) = Ep(k, ), (3.5)
Hsy  Hap

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

valores:

1 1 .
- i(kzz+kyy)

xz, - _ o s 3.6
¢k( y) \/5 (8 I§+zﬁez¢) ( )

onde s = sgn(FE) e ¢ o angulo de incidéncia medido no plano xy.
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As solugoes da Eq.3.4 nos fornece a relagao de disersao

Ep = £4/A2 + h202 k2, (3.7)

onde k? = (k2 + k‘;) .

No esquema de cédlculo para a obtencao da matriz de transferéncia , o parametro ¢,
é uma quantidade importante para a construgao das fungoes de onda em cada regiao
do sistema. Dessa forma reservamos a préxima subsecao para uma anélise detalhada da
natureza de ¢, no bulk, cujas informagoes tedricas nos serao tteis para o cdlculo numérico

da transmissividade.

3.2.1 Natureza das solugoes de ¢,

O esquema de cdlculo para a obtencao da matriz de transferéncia, requer, como vimos

anteriormente, expressar ¢, em termos de F, k e A. Para isto, usando a Eq.3.7

G = i\/((v‘) _h]i);;_ N) — k2. (3.8)

dividindo todo o espectro de energia em trés regioes (i), (i7).e (7i7) dispostos na Tab.IIL.1.

Para cada regiao considerada, ¢, tem as seguintes solugoes:

Tabela III.1: Natureza das solucoes de gx

Regiao Energia Qe
i E>V+A real (modo propagante)
1 Vo— A< E<Vyp+A complexo (modo evanescente)
i1 E<V,—A real (modo propagante)

Nesse caso, os valores de ¢, sao sempre reais na regiao do pogo e nem sempre imag-

indrio na regiao a barreira, e dependem das magnitudes de k,, k, e F, de fato, fixando-se
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kz, ky , ¢ e E na Eq.3.7 e impondo-se as condigoes necessdrias para termos solugoes reais
ou complexas, encontramos para quais intervalos de energia essas condicoes se verificam.
Assim procedendo, as condi¢oes mencionadas acima, podem ser representadas por duas

superficies de energias criticas no plano xy (F. e E.) assim

B, = Vo £ \/A? + R202k2, (3.9)

2 _ (12 4 1.2
onde k? = (k2 + /{:y).
Com o objetivo de ilustrar as energias criticas definidas anteriormente, mostramos na

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

Vo =120 meV e A = 40 meV.

250 7~ T T T =
\’\ /./
<. R
~. K4
\’\ /’,
2 2001 . L -
o \.\.\ .,‘, -
e ° '\\_._._./’,’
— 1504 -
=
>
o 100+ .
c
50 ‘..'. ”..‘ ——-E_
- T . e E@
0- .- 0 T -
1
0.2 0,0 02
-1
k, (nm)

Figura 3.1: Solucao da Eq.3.9 Relacao de dispersao para o sistema de barreira simples
com D = 100 nm, Vo = 120 meV e A = 40 meV . com as energias criticas Ec; e FEco.
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3.3 Meétodo da Matriz de Transferéncia

Nesta se¢ao, introduziremos o método da matriz de transferéncia para um sistema de du-
pla barreira Fig.(3.2), usando o modelo simples de uma banda, seguindo o procedimento

descrito nas trés etapas discutidas anteriormente no inicio do capitulo.

dvj L
-
S
.‘7
Ivj
0 1 2 3 4
| | | | | .
| | | | | -
Z Z; I3 La Zs Z

Figura 3.2: Representacao esquemadtica do sistema de dupla barreira, mostrando as
posicoes de interface, z; entre as regioes j — 1 e j para a construcao da matriz de trans-
feréncia. Os simbolos a,;, r,; € t,; representam os coeficientes das combinagoes lineares
das fun¢oes no bulk, na regiao de incidéncia j = 0 (a,;,7,;) € de transmissdo j = 4 (t,;)
para uma particula com energia F.

A partir das Equagoes obtidas anteriormente, a fungao de onda em cada regiao pode
ser escrita como combinagao linear das fungoes envelopes do bulk do tipo ¢.(+) com
ondas propagantes e evanescentes ¢, (—)para valores fixos da energia, F, e dos vetores de
onda no plano k, e k,. Sendo assim, fazendo uso das Eqs.3.1, 3.3, 3.6, 3.7 as funcoes de

onda nas regioces j = 0, 1, 2, 3 e 4 sao
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Yolz,y) = % (sale“f’) eilkazthyy) 4 % (—scxle—W) ¢ ilkz—hyy) (3.10)
(@, y) = % (s’ﬁlew) eilawthyy) 4 % (—s/ﬂlew) )

Vo(z,y) = 0—12 <salei¢) gikerthyy) 4 6_22 (—saleW) ¢ ilksz—hyy)

U3(z,y) = d—12 <s’ﬁlel9) gorthyy) 4 d_22 <—s/5lei9) e—l(qzit—kyy),

Yyl y) = t—12 <Sozlei¢) eilkazthyy) 4 % (Saleiqﬁ) —i(kaz+kyy)

o |E|—sA o |[E—Vp|—s'A o o . ~
onde o = LN b= FVol15'A° ky = kcos¢ e ky, = ksin ¢ sao as componentes do

vetor de onda perperdicular e paralelo fora da barreira,
k= (E* - AHY? /hop, (3.11)

o 2 2\1/2
@ = (K- k) 2 (3.12)

sdo os vetores de onda na regiao do poco e da barreira, respectivamente; s = sgn(F) e
s' = sgn(E —V;), ¢ € o angulo de incidéncia, e § = arctan(k,/q,) é o angulo de refracao,
K = [(Vo — E)? — A?)Y2/hyp. Os sinais ss’ = +1 distinguem elétrons e buracos de
conducao nas respectivas regioes de potencial constante.

Uma vez obtida a funcao de onda em cada regiao como combinagao linear das solugoes
da funcgao envelope, o préoximo passo é determinar a matriz de transferéncia para o célculo
da transmissividade. Isso é feito com a ajuda das condig¢oes de contorno em cada interface,
que asseguram tanto a conservacao da densidade de probabilidade, como a densidade

de corrente. Assim sendo, aplicando-se a condicao de continuidade & interface z = z;
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obtém-se o seguinte sistema de equacgoes lineares

a+r = bl+b2 (313)

aase’® —rase™® = b fBs'e? — bySs'e

Este sistema ode ser escrito na forma matricial

1 1 a 1 1 b1
‘ . = ‘ ‘ (3.14)
ase’® —ase™? r Bs'e? —pse by
ou
a bl
M, = M, , (3.15)
r b2

onde M, e M; sao respectivamente, as matrizes de casamento da regiao j = 0 e j = 1.
Multiplicando-se ambos os membros da Eq.3.15 pela matriz inversa de M;, M, ! obtem-

se

b a
S = vt , (3.16)

bg r

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

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

obtem-se
bl C1
M1P1 == M2 y (317)
bg Co
onde
etk1lp 0
P = , (3.18)
0 efilebl

¢é a matriz de propagacao na regiao j = 1 que faz a correcao de fase das funcoes de onda
entre as interfaces 2; e z3, na regiao de largura Lj; = 25— z;. Novamente, multiplicando-se

ambos os membros da Eq.3.17 por M, ', para isolar os coeficientes c; e ¢y, e usando a
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Eq.3.16, obtem-se

C a
Y| = Myt (M P M, (3.19)
Cy r

que relaciona os coeficientes da regiao j = 0 com os da regiao j = 2.
Aplicando sucessivamente as condigoes de contorno nas interfaces z = 23 e z = 24,
e usando o mesmo procedimento acima descrito para isolar os coeficientes da onda em

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

tl a

= Myt (M3PsM3 Y (Mo P My ) (MyPyM;Y) My (3.20)
2 T

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

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

tl a
=T (3.21)
t2 r
onde:
T = M, (MsPsMg ") (MyPyMy ) (MyPLM) M (3.22)

¢ a chamada matriz de transferéncia para o sistema de dupla barreira, que contém todas
as informacoes da estrutura do potencial, sendo uma fungao continua da energia.
Os coeficientes t; e r podem ser calculados facilmente, reescrevendo a Eq.3.22 numa
forma mais conveniente
131 Ty Tio a
= . (3.23)
lo Tor T2 r
Considerando-se qua a particula se propaga inicialmente no sentido positivo do exo-z,
vé-se que o coeficiente t5 se anula. De fato, uma vez que nao h& particula refletida na

regiao j = 4 (saida), devido as condigdes iniciais do movimento adotadas, podemos tomar

51



to = 0. Assim, resolvendo-se o sistema indicado na Eq.3.23 para r e t;, em funcao do

coeficiente da onda incidente a, encontra-se

R= ’5 (3.24)
T = % 2 (3.25)

3.4 Calculo do Coeficiente de Transmissao

O calcular os coeficientes de transmissao e reflexao, introduzimos na densidade de corrente

J em nosso sistema.

J = +tiioy (3.26)

onde 1) representa " = an) (z,y), " = P (T y) e P = thgvn) (z,y). Explicita-

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

. k.
J =tz 4 2}) = £2is ——m— (3.27)

N

-ref __ - x *\ . x kml
o = Firtr(x + 2]) = F2irtrs ———— (3.28)

\/ 2y A k2
AP g% *\ -k ks

Ja = Fit"t(xs + xf) = £2it"t sy ——m—= (3.29)

\/ K25 + k2

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

Os coeficientes de transmissao e reflexao, sao expressos da seguinte forma:

tr k2 + k2
]z | kz5 zl Y

- —“jm = g 1 = KT (3:30)
L v x5 + Y
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No nosso caso, devido a simetria de configuracao do potencial nas regioes de incidéncia e
-~ C 2
transmissao teremos | K| = 1, isto é, k1 = ku5, e dessa forma T' = [t|”. Da Eq.3.23 temos

que a probabilidade de transmissao pode ser escrita como

1

t = .
T3]

(3.31)

3.4.1 Aplicacao no Sistema de Barreira Simples

Na Fig.3.3 mostramos um potencial tipo barreira simples de largura L, onde ilustramos
os coeficientes das ondas em cada regiao. Resolvendo a Equacao de Dirac em cada regiao
para energias menores que a altura do potencial (E < V), determina-se as respectivas

fungoes de onda em cada uma das regioes da estrutura

I I 1

VA
viA
ANERYAN

Figura 3.3: Representacao esquemdtica do sistema de barreira de potencial 2D em ca-
mada tnica de grafeno com gap de energia.
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a 1 A r 1 A
viimy) = _( |E|=sA _; )el(kzlﬁkyy) i _< [[E—sA __; >€_Z(km_kyy)’ (3.32)
V2 \s |E|+sA € ¢ V2\-s |E|+sA¢ ¢
b 1 , c 1 .
- i(gez+kyy) . —i(gex—kyy)
SB, — _ —s . (& + — —s’ . € Y
R O == e )
tl 1 i(kpsz+k t2 1 —i(kgx+k
Vi, y) E (5 g}‘sﬁe“”)e( swtkuy) 4 73 \ g JIE=sA g e~ ikztkyy)
+s

|E|+sA

Vamos considerar que a particula incida da esquerda para a direita, nao tendo, por-

tanto, nenhuma onda refletida na regiao de transmissao (ty = 0).

Vo

a. r b, c tl, t2

Figura 3.4: Representacao esquemdtica do sistema de barreira simples de potencial,
mostrando os coeficientes da combinagao linear de ondas planas, em cada regiao.

Seguindo os mesmos critérios feitos anteriormente para o sistema de dupla barreira,
porém, agora restringindo a regiao que encerra o sistema de barreira simples e sando a
condi¢ao de continuidade da fungao de onda v (z, y) em cada interface obtem-se a equagao
matricial de modo andloga a Eq.3.21 onde T' para o sistema de barreira simples é dada
por

T = (M P M) My (3.33)
Na regiao III o coeficiente t5 = 0 uma vez que nessa regiao nao hé nada que reproduza
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reflexao, desse modo a Eq.3.33 fica

t T, T; a
1 _ 11 12 : (334)
0 T21 T22 T

onde T é a matriz de transferéncia, que relaciona os coeficientes de saida (t1,%2) com o

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

ikpd A ‘
Too = 40&55;003(?(:039 (aBss'((2cos(¢p — 0) P42 cos(p+0)e ') —2i sin(q,d) (> +57)),
(3.35)
—ikyd 4 ,
Ty, = 4@555 pr— (2i sin(q.d)(—aBss'2isin(f) e — a?e™ ¢ 4+ 3%)),  (3.36)
onde o = }gl;zﬁ ef= @/%, respectivamente. T, pode ainda ser reescrito por
2ss'e”*4 cos ¢ cos §
Ty = . . :
27 55 [(cos(¢ — Oeit=d + cos(¢ + 0)e—4:d)] — i Fsin (qpd)’ (3:37)
onde F = 2[E|Vy — E| — ss’A?] /R2v%kE .
T11 - T2*2 (338)
T12 - T2*1 (339)

A partir dessas relagoes, é facil mostrar que det(T') = 1.

Aqui temos dois diferentes casos: O tunelamento Klein (E < Vj) e o movimento
classico(E > Vp), que correspondem aos sinais ss’ = —1 e ss’ = 1, respectivamente.
Quando consideramos a influéncia de £, que é uma quantidade conservada podemos
verificar que a transmissividade pode ser dividida em modo propagente ou evanescente,
para o modo propagante k> > k? e quando k" < k] que corresponde ao modo evanescente

usando a expressao analitica da Eq.3.35 a transmissividade pode ser escrita como
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kia:

T,(E) = — CRIEYI (3.40)
k2q2 cos?(q,d) + (5k‘k/ — ss’k‘g) sin®(q,d)
e
k22

T.(F) = = . 3.41
(E) k2k2 cosh®(qud) 4 (5 kK — ss'k2) sinh?(kd) (3.41)

onde, r = (k2 — k:’2)1/2, cosh(x) = (e® + e7%) /2 e sinh(z) = (&% — e7%) /2

Quando e > 1, T. decai exponencialmente da seguinte forma:
4]{22 2

T.(E) = 2 =28, (3.42)

B k2Kk? + (%/{:k/ — ss’k§)2

Podemos definir ainda um angulo critico de incidéncia ¢, separando os modos propa-

gante e evanescente que sao determinados pela condicao k2 = k:; e é escrito por

1/2
(Vo — B2 — A%

(B - &%)

1

¢, = sin” (3.43)

Quando o dngulo de incidéncia ¢ < ¢, os elétrons podem tunelar através da barreira
de potencial, e com ¢ > ¢, os elétrons decaem exponencialmente na barreira de potencial.
Quando os elétrons estao em modo propagante, a probabilidade de transmissao depende
periodicamente da energia incidente. Equanto que, quando o elétron estd em modo
evanescente, a probabilidade de transmissao se aproxima de zero rapidamente. Devido
ao modo evanescente hd um gap de transmissiao determinado pela condig¢do ¢2 < 0.
Na Fig.(3.5) temos a ilustracao de tal condi¢ao para o sistema de barreira simples com
D = 100 nm, Vo = 120 meV e A = 20 meV onde estao dispostas as solugoes para g,
versus angulode incidéncia ¢. Na Fig.(3.6) sao dispostas as curvas dos modos propagante

e evanescente, respectivamente, ¢, em funcao da energia incidente F.
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Figura 3.5: Representacao da parte real e imagindria da solucao de ¢, em funcao do
angulo de incidéncia ¢, com energia incidente £ = 80 meV. A parte curva pontilhada
representa as partes imagindrias e a curva cheia representa a parte real. O &ngulo critico
ocorre para ¢, = 26, 5°.
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Figura 3.6: Representacao dos modos propagante e evanescente da solucao de ¢, em
funcao da energia incidente, com ¢ = 0°. A curva preta pontilhada representa o modo
propagante e curva em vermelho representa o modo evanescente.

Na se¢ao a seguir, desenvolveremos o processo para obtenc¢ao do coeficiente de trans-
missao para o sistema de dupla barreiras de potencial, que diferentemente do sistema de
simples barreira apresenta um mecanismo de transmissao que o torna mais eficiente que

o primeiro, e deste modo, mais atraente como base para aplicacoes tecnoldgicas.
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3.4.2 Aplicagao no Sistema de Barreira Dupla

Na Fig.(3.7), mostramos um potencial tipo dupla barreira de larguras Ly e L2, intercal-
ado por um pocgo quéntico de largura L, e potencial V. Resolve-se a equacao de Dirac
em cada regiao para energias menores que a altura do potencial (E < V4), as fungoes de

onda nas regioces [, II,I11,IV e V sao dadas por:

11

J'f\lr

Figura 3.7: Representacao esquemdtica do sistema de dupla barreiras de potencial de
altura Vj, exibindo as regioes de interface de larguras Lyi, Lys € Ly,.

Vamos considerar, agora, que a particula incida sobre um sistema de dupla berreira,
de larguras L;,; = L;s, separados por uma regiao de pogo de largura L,,, cujo esquema
¢ mostrado na Fig.(3.7). Devido ao confinamento, o sistema possui niveis discretos na
regiao do pogo, também chamados de estados quase-ligados, em alusao ao fato de que,
num desses niveis F; a particula tem um tempo de vida caracteristico 7;, que, devido a
relacao de incerteza, introduz um alargamento do nivel da ordem de AE T%

Quando a particula incidente tem a mesma energia de um desses estados ligados, a
curva de transmissividade apresenta um pico e valor unitério 7'(E = E,,) = 1; neste caso
dizemos, entao, que ocorreu um tunelamento ressonante. Como o célculo da transmis-
sividade nao depende da posicao das barreiras, mas sim dos vetores de onda k e ¢, e da
largura de cada regiao, podemos utilizar os resultados da andlise anterior para calcular

a transmissividade em barreira duplas.
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Figura 3.8: Representacao esquemética do sistema de dupla barreira, formado pela juncao
de duas barreiras simples, cujos coeficientes sao mostrados em cada regiao.

Da Fig.(3.8), observa-se que os coeficientes das ondas incidentes o’ e ¢; descrevem uma
onda propagante para a direita, correspondentes aos coeficientes de saida da barreira da
esquerda e de entrada na barreira da direita, na mesma regiao do poco, respectivamente,
seus valores devem diferir apenas de uma fase. Da mesma forma, ¢, e r’ correspondem a

uma onda propagante para a esquerda. Assim, podemos relacioné-los através de forma

matricial.
a’ et lw 0 t
= | ' (3.44)
r 0 el to
onde k é o vetor de onda na regiao do pogo. A matriz
eikLw 0
P, = (3.45)
0 efik:Lw

que relaciona esses coeficientes, através da regiao de largura [, é conhecida como matriz
de propagacao. Usando formalmente a Eq.3.34 para as barreiras da direita e da esquerda

com 0s seus respectivos coeficientes, assiciadas a Eq.3.44, obtem-se

=T (3.46)
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onde T = TP x TW x TF & a matriz de transferéncia total e T”e T sao as ma-
trizes de transferéncia da barreira da direita e da esquerda, respectivamente. Desta

relagao,podemos escrever o elemento 75, como
D E . —ikl D E . ikl

. . D.E . N .
Para uma barreira simples, o elemento 75, da matriz de transferéncia da barreira

da esquerda ou da direita pode ser reescrito na forma complexa
Tyt =1, (3.48)

onde

(3.49)

. . F -2
Ty — (COSQ<QEd) + <(Sln¢81n0 — §)2 0 (ql,d))a

(cos ¢ cos0)?

é o médulo e

/k‘2 _ Ek‘/{?/
x = tan™! [tan(qxd) (SS‘U—2>] : (3.50)

krqy

. D,E : : .
é a fase de T, . Assim, podemos escrever o elemento 75, da matriz de transferéncia

total no sistema de dupla barreira FEq.3.46 como
|Tos|* = TETHe™* + TETR M (3.51)

2 2\ 2 2 2
T;;E( - TQE)) 4 T;;E) T;}E) cos(kal — ), (3.52)

|Too|? = (

No entanto o primeiro termo entre parénteses é exatamente o determinante da matriz

TP (ou T*) para uma barreira simples que, como ja vimos valel. Logo

2 2
Tng( —1+4|r,° TQ%E( cos?(kal — ), (3.53)
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Desse modo

T(E) = ! , (3.54)
2 D,E|?
1+4|7,]" X ‘TQZ’ ) cos?(k.l — x)
T2
T(E) 1 (3.55)

T T2+ 4R cos(kgl — X))
onde T e Ry = 1—T7 sao os coeficientes de transmissao e reflexao, respectivamente, para
o sistema de simples barreira dado, anteriormente, na Eq.3.40.

Desta ultima expressao, oberva-se que a transmissao ressonante, T(E) = 1, ocorre

para cos(kl + x) = 0. Isto acontece quando
T
kol +x = (2n+ 1)5 (3.56)

que é exatamente a condicao de autovalores para um poco de potencial de largura L,, = .
Portanto, a ressonancia ocorre, quando a particula 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 regiao do poco; o tunelamento ressonante ocorre, entao, quando
existe uma interferéncia construtiva, cujos comprimentos de onda A = 27 /k satisfazem a
condi¢ao da Eq.3.56.

No Capitulo subsequente, apresentamos os resultados numéricos da probabilidade
de transmissao, condutancia e corrente de tunelamento obtidos por meio do método da
matriz de transferéncia para os sistemas de simples e dupla barreiras em Grafeno puro
abordados acima em vistas as propriedades de transporte dessas interessantes estruturas.

Serao abordados trés casos distintos de sistema de barreiras simples e dupla nas
denominadas heterojuncgoes onde serao investigados o comportamento dos portadores de

cargas.
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Capitulo 4

Resultados e Discussoes

4.1 Tunelamento ressonante em barreira simples de
Grafeno

Nesta secao, apresentamos os resultados numéricos da probabilidade de transmissao para
o sistema de barreira simples com uso do método da matriz de transferéncia.

A Fig.(4.1) apresenta a dependéncia da probabilidade de transmissao com a energia
incidente do elétron no sistema de simples barreira com angulo de incidéncia ¢ = 0° para
trés valores diferentes de gap de energia A. Podemos observar, que quando o gap de
energia A = 0 meV a barreira de potencial permanece perfeitamente transparente para
quaisquer valores de energia incidente. Que é uma caracteristica tinica para férmions de
Dirac sem massa e que estao relacionados com o paradoxo de Klein na eletrondinamica
quantica [70]. Contudo, mais significativamente, quando levamos em conta a existéncia
de um gap finito de energia a probabilide de transmissao com angulo de incidéncia ¢ = 0°
surge um gap de transmissao centrado E = V[ onde é observado o crescimento do gap
de transmissao com aumento do gap de energia. Fora da regiao da barreira de potencial
a probabilidade de transmissao obedece um perfil oscilatério, segundo a condicao de

ressonancia, ¢,d = Nm (N = 0,1,...) a probabilidade de transmissao 7" é 1. De fato o
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vetor de onda paralelo k£, = 0 quando o angulo de incidéncia é zero, consequentemente
o fator ¢> = ¥* = (Vo — E)?> — A? < 0 o que muda o elétron em modo propagante
para modo evanescente. A probabilidade de transmissao T decai exponencialmente na
barreira de potencial quando V) — A < E < Vy + A que determina o gap de transmissao
AFE = 2A. Em razao deste regime de energia incidente nao héd estado eletronico na
barreira de potencial, neste caso, a probabilidade de transmissao decai exponencialmente
para formar o gap de transmissao. A probabilidade de transmissao no Grafeno com gap
finito de energia e angulo de incidéncia normal, mostra-se bastante diferente do caso sem

gap de energia em monocamada de Grafeno [70].

1,0 : ' :
(0]
-o \
©
o
Z
m \
2
E 0,5 4 \
)
: |
©
= |
: A=0.0 meV
N — A= 20 meV
: - A=40 meV
0,0 — S-S e , —
0 50 100 150 200 250

Energia (meV)

Figura 4.1: Probabilidade de transmsissao versus energia incidente para um sistema de
simples barreira com Vy = 120 meV, ¢ = 0°, D = 100 nm, A = 0, 20 e 40 meV,
respectivamente.
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A Fig.(4.2) revela a dependéncia na transmissao da energia incidente e do angulo de
incidéncia para trés valores de gap diferentes. Fixando a barreira tem dimensao D = 100
nm, Vo =120 meV. Em (a) temos A = 0.0 meV, (b) A = 20.0 meV e (¢) A = 40.0 meV.
Nessas Figuras é possivel verificar o tunelamento e regioes de energia proibida. Quando
uma energia incidente ou angulo incidente estao fora da regiao de tunelamento estados
eletronicos nao serao encontrados dentro da barreira fazendo o coeficiente de transmis-
sao decair exponencialmente conduzindo a estados de energias proibidas no espectro da
transmissividade. Podemos notar que a diferenca torna-se mais ampla com o aumento
do angulo de incidéncia devido o crescimento de AE = 2, /h?v3k2 + A? com o angulo de
incidéncia. Esse efeito no gap de transmissao na estrutura desses dispositivos podem ser

usados em diversos dispositivos eletronicos baseados em Grafeno.

Energia (meV)

. ;?'ﬂ K“\

Figura 4.2: Gréficos de contorno da transmissividade versus energia incidente e dngulo
de incidéncia através de barreira de potencial simples com Vy = 120 meV e D = 100 nm,
em (a) A =0.0meV, (b) A =20meV e (c) A =40 meV.

A seguir, apresentamos a possibilidade de produzir estruturas do tipo barreira de
potencial de altura V[ e largura D e analisar o tunelamento de elétrons através dessa

estrutura com energia . Supomos que a barreira é tal que em ambos os lados da regiao
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entre as barreiras (regiao I e III) temos elétrons sem massa e na regiao II temos elétrons
com massa diferente de zero. Fig.(4.3). Assim, nas regioes I e III temos férmions de Dirac
sem massa , contudo na regiao II, as quase-particulas adquirem massa finita devido a
presenca de um gap de energia 2A localizado nesta regiao. Dessa modo, a funcao de

onda nas regioes I e I1I sao modificadas assumindo a seguinte forma:

Figura 4.3: Barreira de potancial simples de altura V, e largura D em que elétrons sem
massa adquirem massa finita na regiao II do sistema.

a 1 ; T 1 ;
_ i(ke1z+kyy) —i(kz12—kyy) 4.1
Yz, y) 7 (sei¢) e + 7 <—se—i¢) e ; (4.1)
a b

1 ‘ 1 4
_ i(geztkyy) | _ Y —i(gzr—kyy)
x, = ViAo | € + Vol—s . le ,
vl = (s’\/7I§_¥2I+s/§e”> V2 (_3/\/%610
1

1 ) T
Yr(xy) = /2 (sei¢) ¢ikezthyy)

Impondo a condi¢@o de continuidade da fun¢ao de onda nas interfaces em que (z =0
e x = L) e resolvendo em termos do coeficiente de transmissao ¢;, onde 7' = t*t. A
probabilidade de transmissao é dada por:
k’2 q2

T(E):kzz 2 :r/ 11212 gin2 '
2¢2 cos?(qpd) + (Zkk' — 55'k2) " sin?(qyd)

(4.2)
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V212 (q2+k2)

onde Z =\ | =Lt atm-
A2 40212 (2+k2)

A Fig.(4.4) apresenta a dependéncia da probabilidade de transmissao com a energia
incidente do elétron no sistema de simples barreira com angulo de incidéncia ¢ = 0°
para trés valores diferentes de gap de energia A. Podemos observar, que quando o gap
de energia A = 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 £ = 0 a probabilidade de transmissao é 1, pois
estd associada ao nivel de Fermi e nesta regiao nao ha gap de energia, pois encontra-se
na interse¢ao dos pontos de Dirac. Contudo, quando consideramos (a) A = 20 meV

o

e (b) A = 40 meV com angulo de incidéncia ¢ = 0° surge um gap de transmissao
centrado E = Vj onde é observado o crescimento do gap de transmissao com aumento
do gap de energia. Nesses casos, observamos que mesmo para angulo de incidéncia
normal a probabilidade de transmissao é menor que a unidade e dessa forma a barreira
nao permanece completamente transparente, tal resultado nao pode ser visto para o
caso do Grafeno sem gap de energia. Na sequéncia, a transmissividade obedece um perfil
oscilatério F < Vp— A. A probabilidade de transmissao 7" entao, decai exponencialmente
na barreira de potencial quando Vo—A < E < Vy+A que determina o gap de transmissao
AFE = 2A. Em razao deste regime de energia incidente nao hé estado eletrénico na
barreira de potencial, neste caso, a probabilidade de transmissao decai exponencialmente
para formar o gap de transmissao. Quando E > Vj + A, a probabilidade de transmissao
oscila para valores de mais altas energias até atingirem a unidade. Nessas Fig.(4.4)
(a) e (b) podemos notar o efeito do parametro de largura da barreira de potencial D,

onde a probabilidade de transmissao decai mais rapidamente a medida que D aumenta

produzindo o aumento no gap de transmissao.
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Figura 4.4: Transmissividade em funcao da energia incidente para o sistema de simples
barreira com ¢ = 0°, V5 = 120 meV, em (a) A = 20 meV e (b) A = 40 meV. A linha
verde em (a) e (b) com A =0 meV.
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A Fig.(4.5) mostra a probabilidade de transmissao 7' em funcao do angulo de incidén-
cia ¢ para um energia fixa £ = 65 meV e D = 100 nm para diferentes valores de gap A
para o sistema de simples barreira como indicado na Fig.(4.3). Para angulo de incidéncia
normal ndo hd mudanca no gap de transmissao como pode ser visto (linha verde) com
A = 0 meV caracteristico do paradoxo de Klein. Podemos notar a influéncia do angulo
de incidéncia, a medida que o mesmo cresce produz uma diferenca notdvel no proba-
bilidade de transmissao. Mais signitivamente ainda ao considerarmos o gap de energia
A = 20 meV (linha vermelha) e A = 40 meV (linha pontilhada azul ) observamos a
dréastica diferenca na probabilidade de transmissao, onde, T' é menor que 1, mesmo para
angulo de incidéncia normal como fora predito analiticamente nos trabalhos de [35] e

dessa forma a barreira nao permanece perfeitamente transparente.
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Figura 4.5: Probabilidade de transmissao 7' de elétrons através do sistema da Fig.(4.3)
em fungao do angulo de incidéncia ¢, com D = 100 nm e E = 65 meV .
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Alternativamente apresentamos uma nova estrutura do tipo barreira de potencial
eletrostatico Vy com largura D. Supomos que a barreira é tal que em ambos os lados da
regiao entre as barreiras (regiao I e III) temos elétrons de massa finita de vido a presenca
de um gap de energia 2A e na regiao I temos elétrons sem massa Fig.(4.6). Assim, nas
regioes I e III temos férmions massivos de Dirac, contudo na regiao II, as quase-particulas
perdem massa finita. A funcao de onda nas regioes I, II e III sdo modificadas assumindo

a seguinte forma:

Figura 4.6: Barreira de potencial de altura V, e largura D em que elétrons perdem massa.

a 1 ) r 1 A
. i(kp1z+kyy) —i(kz1z—kyy
x, = — —A .. e +— N 4.3
¢I( y) \/§ (8 }glJrsﬁ €Z¢) \/5 <_8 §I+S§€_Z¢) e )
a

1 , b 1 4
= i(gzthyy) | 7 —i(qez—kyy)
wn(% y) - \/5 (S,6i0> e vy + \/5 (_S,e_ig) e " vy )

b 1 i(kz3ztk
T, = ) eitkaszthyy),
Vr(,y) /2 (5 @Iiﬁ €Z¢>

Novamente, impondo a condi¢ao de continuidade da funcao de onda nas interfaces

em que (z =0 e x = D) e resolvendo em termos do coeficiente de transmissao ¢, onde
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T = t*t. A probabilidade de transmissao é dada por:

k’2(]2
B k2q? cos?(q,d) + (Zk‘k’ — k‘g)2 sin2(qxd)'

1}2 h2(q2+k2)
onde Z = | o taara oy -
A2 402 h2(q2+k2)

A seguir apresentamos os resultados numéricos da Transmissividade versus energia

T(E) (4.4)

incidente do elétrons para o sistema considerado.

Na Fig.(4.7) apresentamos a probabilidade de transmissdo versus energia incidente
para o sistema proposto acima. Em (a) e (b) a linha verde representa A = 0 meV e
o angulo de incidéncia ¢ = 0° caracteristica de férmions de Dirac sem massa que se
relacionam com o paradoxo de Klein. Pode-se verificar, nesses gréficos que todas as
curvas iniciam com zero de transmissao 0 < E < A e tem comportamente crescente até
alcancarem a transmissao total, os vales se alargam com a reducao de D para valores
mais altos na energia F > 1 + A. Nessas Figuras é possivel observar a forte correlacao
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 regioes I, III , e massa efetiva m* = 0 nas regioes
II. O sistema ¢é semelhante ao sistema 1D que comporta-se como se a dindmica de massa
do portador dependesse de um nimero de onda quantizado transversso. Na Fig.(4.7)
D =30 nm, D =50 nm e D =100 nm, Vo = 120 meV, ¢ = 0°. Em (a) A =20 meV e
(b) A =40 meV.
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Figura 4.7: Transmissividade em func¢ao da energia incidente para o sistema de simples
barreira com ¢ = 0°, V5 = 120 meV, em (a) A = 20 meV e (b) A = 40 meV. A linha
verde em (a) e (b) com A =0 meV.
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Na Fig.(4.8) exibimos a probabilidade de transmissdo 7' em fun¢ao do angulo de
incidéncia ¢ para uma energia fixa £ = 65 meV e D = 100 nm para diferentes valores
de gap A para o sistema de simples barreira como indicado na Fig.(4.6) para angulo
de incidéncia normal nao ha mudanca no gap de transmissao como pode ser visto nas
Figs.(4.7) (a) e (b) (linha verde) caracteristico do paradoxo de Klein de acordo com
os dois casos estudados anteriormente. A influéncia do angulo de incidéncia pode ser
observada, a medida que o mesmo cresce produz uma diferenca notédvel no probabilidade
de transmissdo. Ao considerarmos o gap de energia A = 20 meV (linha vermelha) e
A = 40 meV (linha pontilhada azul ) observamos a drastica diferenca na probabilidade
de transmissao, onde, 7' é menor que 1, mesmo para adngulo de incidéncia normal em
concordancia com o resultado analitico de [35] e dessa forma a barreira ndo permanece

perfeitamente transparente.
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Figura 4.8: Probabilidade de transmissao 7' de elétrons através do sistema de barreira
simples como mostrado no esquema da Fig.(4.6) em fungao do angulo de incidéncia ¢
com D = 100 nm, £ = 65 meV.
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Nessa secao, realizamos um estudo de tunelamento de elétrons sem massa com energia
E que podem adquirir massa finita A dentro de uma barreira e potencial eletrostatico
de altura V e largura D e encontramos que a probabilidade de transmissao independe
do indice da banda s’ = +1 em contraste com a solu¢ao da probabilidade de transmissao
obtida para férmions massivos de Dirac em Grafeno como pode ser visto esquema da
Fig.(3.3). Nessas condigoes, verificamos que a probabilidade de transmissao muda e nao
atinge mais a unidade. Em seguida, analisamos a probabilidade de transmissao para a
heterojungao de largura D segundo o sistema indicado na Fig.(4.6) (equivalente a juncao
do tipo p-n-p de um nanotransistor de Grafeno) onde férmions massivos de Dirac sao
considerados devido o gap de energia 2A, em razao da existéncia do espectro linear
presente na regiao subsequente da estrutura a probabilidade de transmissao independe
do indice da banda s’. O que pode ser ttil para detectar as regioes em que o Grafeno
apresenta uma relagao de dispersao linear. Verifica-se ainda que com o uso apropriado
da fungao de onda para o elétron com energia F < Vj fica claro que para ambos os casos
s =1e —1 (que resultam na mesma magnitude de ¢,) encontra-se os mesmos resultados
para a probabiliade de transmissao, o que contradiz os resultados encontrados para T em

[34].

4.2 Tunelamento ressonante em dupla barreira de
Grafeno.

Nesta secao, apresentamos os resultados numéricos da transmissividade para o sistema
de dupla barreiras de potencial constante V. A transmissividade T" e a condutancia serao
calculadas como func¢ao da energia incidente e do dngulo de incidéncia através do uso da
técnica da matriz de transferéncia e que serao um importante resultado para o calculo
da densidade de corrente.

Lembrando, que o spectro de férmions de Dirac em camada tnica de Grafeno tem

comportamento linear sob o regime de baixas energias. Nas Figs.(4.9) e (4.10), mostramos
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a dependéncia da probabilidade de transmissao com a anergia incidente e angulo de in-
cidéncia normal para trés diferentes valores de gap de energia num sistema de dupla
barreiras de potencial, Ly; = 50 nm, Ly = 50 nm com A = 0, 20 e 40 meV, ¢ = 0° em
(a) Ly, = 30 nm, (b) L, = 60 nm, (¢) L, = 80 nm e (d) L,, = 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 confirmacgao do com-
portamento dos portadores segundo o paradoxo de Klein. Como visto, o sistema de dupla
barreiras obedece a duas condicoes e ressonancia onde a probabilidade de transmissao T'
¢ 1, as ressonancias de Fabry-Pérrot associados as interferéncias internas das ondas na
regiao das barreiras e estados quase-ligados localizados na regiao do poco. Podemos anal-
isar quatro regioes distintas na curva de transmissividade. Na primeira regiao 0 < F < A
a transmissividade é nula uma vez que os vetores de onda nessa regiao de incidéncia sao
complexos. A segunda, é a zona de mais baixa energia de Klein caracteristica ressonante
A< FE <V, —A. Aqui, temos transmissao completa para alguns valores de energia,
apesar do fato da energia da particula ser menor que a altura da barreira de potencial.
Estas energias dentro da barreira sao devidas as oscilagoes caracteristicas de Fabry-Pérot,
o mesmo ocorrendo na quarta regiao £ > Vo + A. A terceirazona V5 — A < E <V + A,
a funcao de onda é amortecida e a probabilidade de transmissao decai exponencialmente
indo zero, surgindo picos ressonantes correspondentes a estados quase-ligados associados
com 0 pogo quantico, diferindo do sistema de simples barreira onde o gap de transmissao
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 dimensoes do sistema, podemos observar nes-
sas Figuras que o aumento da largura do poco aumenta o nimero de ressondncias de

Fabry-Pérot e o nimero de estados ligados.
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Figura 4.9: Transmissividade em funcao da energia incidente, Ly; = Ly = 50 nm,

Vo =120 meV, ¢ = 0° em (a) L, = 30 nm e (b) L, = 60 nm.
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A Seguir, apresentamos na Fig.(4.11) a solu¢do numeérica da equagao transcendental
Eq.2.42 para um poco de potencial de profundidade Uy = 120 meV com largura L,, = 100
nm e gap de A = 20 meV onde pode ser confirmado a nutureza dos picos ressonantes na
regiao do poco quantico que emergem na curva de transmissao em vistas a andlise descrita
acima com respeito a regiao Vo — A < E <V + A da dupla barreiras de potencial, os

pontos que cruzam o eixo vertical na origem sao as raizes e, portanto, correspondem aos

picos na transmissao.
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Figura 4.11: Solugao de autovalor de energia da Eq.2.42 no pogo de potencial de largura
L, =100 nm, Uy = 120 meV e A =20 meV'.
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A Fig.(4.12) revela a dependéncia na transmissividade da energia incidente e do an-
gulo de incidéncia para trés casos com gap diferente. Fixando as barreiras Ly; = Ly = 50
nm , L, = 100 nm e Vo = 120 meV. Em (a) temos A = 0 meV, (b) A = 20 meV e (c)
A = 40 meV. Nessas Figuras é possivel verificar o tunelamento ressonante e regioes de
energia proibida. Quando uma energia incidente ou dngulo incidente estao fora da regiao
de tunelamento estados eletronicos nao serao encontrados dentro da barreira fazendo o
coeficiente de transmissao decair exponencialmente e conduzindo a estados de energias
proibidas no espectro da transmissividade. As regices de tunelamento podem ser avali-
adas desde £ < Vj até E > 1} nos casos evidenciados. Para F < V[ em alguns casos
os elétrons sao perfeitamente transmitidos para quaisquer energia incidente para mono-
camada de Grafeno e a barreiras sao transparentes em algumas situagoes para pequeno
angulo de incidéncia Fig.(4.12) (a). No entanto, para algumas energias incidentes bem
como angulos de incidéncia o transporte ocorre apenas em condigoes restritas como pode
ser obervada nas regides ressonantes mais estreitas na Fig.(4.12) (a), (b) e (¢) a medida
que o gap de energia é aumentado. As regioes tornam-se tao estreitas que podem ser
usadas para energia de alta performance ou como filtro de onda. Para o caso £ >V} a
transmissividade neste caso sao semelhantes, a medida que aumentam a energia incidente
e o angulo de incidéncia a transmissao oscila, atingindo valores restritos no espectro da
transmissao devido a ressondncia de Fabry-Pérot. O gap de transmissao desses disposi-

tivos podem ser usado em vérios dispositivos eletronicos baseados no Grafeno.
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Figura 4.12: Gréfico de contorno da transmissividade através de dupla barreira de poten-
cial versus energia incidente e angulo de incidéncia, com L, = L;, = 50 nm, L,, = 100
nm, Vo =120 meV, (a) A =0 meV, (b) A =20 meV e (c) A =40 meV.

A Fig.(4.13) exibe a distribui¢ao angular da probabilidade de transmissdo. Nessas
Figuras, podemos notar a evolugao da transmissividade com respeito a segunda barreira
intercalada pelo pogo quantico de largura L,, = 100 nm. Em (a) a energia do elétron in-
cidente é fixada F = 65 meV , Ly = Ly = 50 nm, Vo = 120 meV e A = 0, 20 e 40 meV/,
como pode ser visto quando A = 0 meV (linha verde) o tunelamento Klein manisfeta-se
claramente para incidéncia normal independentemente do poco e da segunda barreira.
No entanto, quando consideramos o gap de energia, verifica-se uma mudanca dréstica na
transmissividade mesmo para incidéncia normal, onde agora a transmissividade admite
valor menor que a unidade e as barreiras nao permencem perfeitamente transparentes.
Em (b) fixamos A = 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 angulo de incidéncia
normal, independentemente do poco e da segunda barreira, apresentando uma ampliacao
com dois pequenos picos a medida em que se aumenta o valor da energia incidente. Esse

efeito estd relacionado com o cardcter 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 angulo de incidéncia aumenta, aproximando-se da incidéncia perpendicular a
probabilidade de transmissao vai a zero, esta tendéncia, decorre do caridcter evanescente
dos elétrons incidentes, nao importando se suas energias sao maiores ou menores que a al-
tura da barreira de potencial. Podemos ainda verificar o surgimento de picos ressonantes
na trasmissividade. Essas ressonancias estao relacionadas com os estados quase-ligados

na regiao do poco.
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Figura 4.13: Distribuicao angular da transmissividade para o sistema de dupla barreira
de potencial Fig.(3.7) com Ly = Ly = 50 nm, L,, = 100 nm, Vo = 120 meV. (a) A =0,
20 e 40 meV e E = 65 meV. (b) com A = 0 meV e energias incidente E; = 15 meV/,
Ey =25 meV, B3 =65 meV e E4 = 150 meV'.
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Na Fig.(4.14), exibimos o grafico do contorno da transmissividade em fungao da en-
ergia incidente e vetor de onda k, para o sistema de dupla barreira de potencial, com
Ly = Ly = 50 nm, L, = 100 nm, e Vo = 120 meV. Em (a) Obeservamos que o resul-
tado numérico é similar ao mostrado para barreira simples Fig.(2.10) para E > V. As
diferencas mostram-se na ressonancias de Fabry-Pérot e estados ligados devido ao pogo
que sao mais pronunciadas e nao estao restritas apenas na regiao superior. Note que
para IY < Vj as ressonancias para barreira simples tem perfil concavo £ — k, enquanto
que a estrutura ressonante tem perfil convexo, com excecao E ~ V5/2. Em (b) e (c) sdo
considerados A = 20 meV e A = 40 meV, respectivamente, onde pode ser visto o efeito
de tal parametro, produzindo um gap na transmissao intercalado por picos ressonantes

no espectro da transmissividade e estados onde nao hd transmissao.

=

Energia (maW]
=S

[T

4.2 0.1 0.0 01 02 2 1 0 0.1 02 g2 KR 00 0.1 02
=1 -
K, {om K, {amj’ k, o)’

Figura 4.14: Gréfico do contorno da transmissividade versus energia incidente £ e vetor
de onda k, para o sistema de dupla barreira de potencial para diferentes valores de gap
de energia, em (a) A =0 meV, (b) A =20 meV e (c) A =40 meV com Ly = Ly = 50
nm, L,, = 100 nm, e Vi = 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 Vj no Grafeno puro. Nas regioes I,
IIT e V, temos férmions de Dirac sem massa, contudo nas regioes Il e IV temos quase-
particulas de massa finita, devido a presenca de gap finito 2A de energia nesta regiao
como mostra a Fig.(4.15). Essa condicao, acarreta uma mudanga nas fungdes de onda
nas respectivas regioes. Nesse caso, consideremos n =1e v = ,/W, que seguem

o|+s'A
os mesmos critérios de continuidade da fungao de onda em cada interface.

Para a obtengdo da transmissividade T'(E) para esse novo esquema, seguimos os
mesmos procedimentos descritos no Capitulo anterior para obtencao da matriz de trans-
feréncia total, com esse novo caso o elemento 755 da matriz de transferéncia agora assume
o mesmo da Eq.4.2 onde T serd determinado por meio da Eq.3.55, onde 77 e Ry = 1—-T}
sao os coeficientes de transmissao e reflexao, respectivamente, para o sistema de simples
barreira dado, anteriormente, na Eq.4.2.
k2q;

T22 = L 2 . 5 .
k2q2 cos?(qud) + (ZkK' — s5'k2)" sin®(qud)

(4.5)

V22 (2 +h2)

onde Z = 4 .
A2+v3h2 (g2 +k2)

Com essas consideracoes, ocorre uma mudanca na probabilidade de transmissao para
os mesmos valores de |E — Vj| o que torna a transmissividade menor que a unidade e,

dessa forma, as barreiras nao sao mais completamente transparentes.

Figura 4.15: Representacao esquemédtica do sistema de dupla barreira de potencial Vj,
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 sugestao de gap de energia apenas nas regioes
II e IV conforme gréfico acima. Inicialmente, a largura das barreiras L,; = Ly = 50
nm sao mantidas fixas e variamos a largura do poco L, com ¢ = 0° e Vj = 120 meV
. Aqui verificamos regites distintas que caracterizam o coeficiente de transmissao e sua
dependéncia com alguns parametros, como as dimensoes do pogo (L), o modo de propa-
gacgao e o gap de energia A. Observamos nessas Figuras (a), (b), (¢) e (d) com A =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 caracteristico do tunelamento Klein. Em (a) temos L,, = 30 nm (linha
vermelha) e L,, = 60 nm (linha pontilhada azul) com A = 20 meV e (b) A = 40 meV,
0 < F < Vy — A nessa regiao observamos que a probabilidade de transmissao tem modo
oscilante. Na segunda regiao V) — A < E < V5 + A a funcao de onda é amortecida
e a transmissao decai exponencialmente indo a zero, em seguida apresenta alguns picos
ressonantes mais agudos atingindo a unidade que correspondem a estados quase-ligados
na regiao do poco, diferindo assim, do sistema de barreira simples. Na terceira regiao
E > Vi + A temos as mais altas energias oscilantes na barreira e vao a unidade para val-
ores de mais altas energias. Esses resultados nos picos ressonantes estao associados com o
fendmeno de férmions de Dirac penetrando em dupla barreiras simétricas [16, 75, 76, 77],
obedecendo as duas condicoes de ressonancia ja mencionadas. Nessas Figuras podemos
observar novamente a influéncia da largura do pogo L,, e do gap de energia A que de-
terminam a largura no gap de transmissao, como descrito [72], contudo consideramos
apenas energias positivas em nosso trabalho, diferindo do caso anterior Fig.(3.7) onde

consideramos estados de quase-particulas de massa finita em todo o sistema.
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Figura 4.16: Transmissividade em funcao da energia incidente, L,; = Ly = 50 nm,
Vo =120 meV, ¢ = 0° A =20 meV em (a) L, =30 e 60 nm, (b) L, = 80 e 100 nm.
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Figura 4.17: Transmissividade em funcao da Energia incidente, L,; = Ly = 50 nm,
Vo =120 meV, ¢ = 0°¢ A = 40 meV em (a) L, =30 e 60 nm, (b) L, = 80 e 100 nm.
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A Fig.(4.18) revela a dependéncia da transmissividade com a energia incidente e
angulo de incidéncia do elétron com Ly; = Ly = 50 nm, L,, = 100 nm e Vi = 120 meV .
O sistema considerado de acordo com a Fig.(4.15). Em (a) A = 20 meV e (b) A = 40
meV . Nessas figuras, sao verificadas as regioes ressonantes na transmissividade bem
como as regioes de energia proibida, a forma da regiao de tunelamento sao ligeiramente
semelhantes seguindo um espectro parabdlico devido a influéncia do gap de energia A.
Para alguns valores de energia incidente e dngulo de incidéncia normal pequeno em (a)
sao verificados alguns picos ressonantes e regioes com gap de transmissao tornando as
ressonéancias ainda mais restritas, para £ > V[ observamos oscilagoes com a energia. Em
(b) podemos observar a energia incidente e angulo de incidéncia ainda mais restritos no
espectro de transmissao devido o aumento do gap de energia A = 40 meV que produzem
efeito no gap de transmissao.e a separacao entre picos ressonantes devido o poco quantico,

essas estreitas linhas de energias podem ser usadas como filtro de onda.

Ne?
180 180

l‘% ““A
160
160
140
140

120
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100

Energia (meV)
Transmissividade

100
80

60 80

40 _Dr» L - 60

D5S <«

S aa—

D02 e S

Figura 4.18: Gréfico de contorno da transmissividade através de dupla barreira de poten-
cial versus energia incidente e angulo de incidéncia, com L;, = L;, = 50 nm, L,, = 100
nm, Vo = 120 meV, (a) A =20 meV e (b) A =40 meV .
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Agora, voltamos nossa atencao para o caso do tunelamento de elétrons com energia E
através de dupla barreira de potencial 2D de altura Vj e larguras L;; e Ly intercaladas por
um pogo de largura L,, no Grafeno puro. Diferentemente do sistema anterior, sugerimos
a aplicacao de um gap finito de energia apenas nas regioes I, IIl e V o que muda as
caracterfsticas presentes nessas regioes por meio de quase-particulas de massa finita e

nas regioes Il e IV, alternativamente teremos férmions de Dirac sem massa. Assim,

|E|—sA
|E|+sA

consideremos 7 = e 7 =1, o que muda a probabilidade de transmissao.

o

\ \J/ V),
AN AT AT

Figura 4.19: Representacao esquemética do sistema de dupla barreira de potencail Vj.
com perda de Férmiosn de Dirac.

Novamente, para obtencao da transmissividade total no sistema, facamos o mesmo
procedimento descrito no Capitulo...Levando em conta o sistema proposto na Fig.(4.19),
assumimos o elemento 75, igualmente descrito para o sistema de simples barreira intro-
duzido anteriormente, ficamos com :
kiaz

Ty = — )
k2q2 cos?(q.d) + (Zkk’ — k:g) sin®(q,d)

dessa forma, a transmissividade serd obrida a partir da Eq.3.55.

Nas Figs.(4.20) e (4.21) é possivel notar (linha verde) usando A = 0 meV e o angulo
de incidéncia ¢ = 0° temos que as barreiras permanecem perfeitamente transparentes
como visto nos dois casos anteriores que sao uma caracteristica de férmions de Dirac sem

massa e estao relacionados com o paradoxo de Klein. Pode-se verificar nesses gréficos que
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todas as curvas iniciam com zero de transmissao 0 < E < A e oscilam até alcancarem a
transmissao total, os vales se alargam com a reducao de L,, e para valores mais altos na

energia K > 1V + A.

é_
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i
|
:

N A=0.0meV
L,=30nm
0.4 4 L,=60 7
w= nm
A =20meV
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Figura 4.20: Transmissividade em funcao da Energia incidente, Ly; = Ly = 50 nm,
Vo = 120 meV, ¢ = 0° e A = 0 meV (linha verde), em (a) A = 20 meV, (b) A = 40
meV.
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Figura 4.21: Transmissividade em funcao da Energia incidente, L,; = Ly = 50 nm,
Vo = 120 meV, ¢ = 0° e A = 0 meV (linha verde), em (¢) A = 20 meV, (d) A = 40
meV.

Para esse mesmo sistema Fig.(4.19) apresentamos na Fig.(4.22) a dependéncia da
energia incidente e do dngulo de incidéncia no espectro de transmissividade, aqui Ly =
Lyz = 50 nm, L,, = 100 nm e Vi = 120 meV onde sao mostradas as regioes de tunela-
mento ressonantes e regioes de energia proibida. Em (a) A =20 meV e (b) A = 40 meV/,
de modo andlogo na ocorréncia de energia incidente ou &ngulo de incidéncia fora da regiao
de tunelamento estados eletrénicos nao serao encontrados dentro da barreira fazendo com
que o coeficiente de transmissao decaia exponencialmente conduzido a estados de ener-
gias proibidas no espectro de transmissividade. Para &dngulo de incidéncia normal sao
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 niveis de energia incidente e alargamento nos vales, a medida que o
angulo de incidéncia sao aumentados ocorre um aumento dréstico nos valores de energia

incidente para os quais a probabilidade de transmissao vai a zero.
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Figura 4.22: Grafico de contorno do coeficiente de transmissao através de dupla barreira
de potencial versus energia incidente e dngulo de incidéncia, com L;, = L, = 50 nm,
L, =100 nm, Vo = 120 meV, (a) A =20 meV e (b) A =40 meV.

A partir dos resultados da transmissividade acima encontrados, estendemos nosso
estudo na investigacao de outra importante propriedade Fisica do Grafeno: a conduténcia

quantica. A condutancia é uma propriedade elétrica que representa a capacidade de

transportar portadores de carga através de um condutor.
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4.3 Condutancia em barreira dupla de Grafeno

A condutancia balistica de temperatura abaixo de zero é obtida através da medida do

fluxo de elétrons a metade da superficie de Fermi [24, 78].

w/2
G = Go / T (6) cos ¢do, (@7)

—7/2

onde Gy = (2¢2/h) (I/mhvr) denomina-se quantum de conduténcia, | ¢ comprimento da
estrutura tomado ao longo da direcao y.

Na Fig.(4.23) mostramos a condutancia como func¢ao da energia incidente do elétron
para o sistema mostrado na Fig.(3.7) onde consideramos férmions massivos de Dirac em
todas as regioes da estrutura de dupla barreira de potencia. Podemos observar virias
torcoes na condutancia causadas pela transmissao ressonante que estao relacionadas com
os estados quase ligados. Mais significativamente, verifica-se em todas as curvas da
condutéancia a formacao de zonas de energia proibida, que sao uma consequéncia do gap
de energia que produzem gap na probabilidade de transmissao. As energias proibidas
ficam mais afastadas com o aumento do gap de energia e os picos ressonantes sugem
devido a estados quase-ligados na regiao do poco.

Também podemos observar que ao se incrementar V{, oscilagoes na condutancia comecam
a se manifestar, devido as interferéncias quanticas, que sao conhecidas como oscilagoes de
Fabry-Pérot com efeito das barreiras de potencial que atuam como interfaces nas quais
ocorrem reflexao e transmissao eletronica. De modo andlogo, uma cavidade éptica de
Fabry-Pérot consiste em espelhos altamente refletores, que é usada frequentemente como
um espectometro 6ptico na qual se observa transmissoes dadas por ressonancias muito
bem definidas. Do ponto de vista eletronico, podemos também pensar numa cavidade
de Fabry-Pérot, exibindo padroes de interferéncia construtiva provenientes das reflexoes

que ocorrem nas juncoes das distintas regioes do sistema considerado.
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Figura 4.23: Condutancia versus energia incidente onde L, = L;, = 50 nm, L,, = 100
nm, Vo = 120 meV, (a) A = 0 meV (linha preta), A = 20 meV (linha vermelha) e
A = 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 condutancia versus energia incidente
do elétron para o sistema proposto esquematizado na Fig.(4.15) com L,, = L;, = 50
nm, L, = 100 nm, Vo = 120 meV, fazendo A = 0.0 meV (linha preta), A = 20.0
meV (linha vermelha) e A = 40.0 meV (linha pontilhada azul). Sao observadas varias
torcoes na condutancia causadas pela transmissao ressonante devido aos estados quase-
ligados. Verifica-se ainda em todas as curvas da conduténcia a formacao de zonas de
energia proibida, como consequéncia do gap na probabilidade de transmissao. As energias
proibidas sao afastadas com o aumento do gap de energia e os picos ressonantes sugem
devido a estados quase-ligados na regiao do pogo, é notado uma legeira diferenca nas
oscilagoes que ficam mais suaves em relacao ao primeiro caso apresentado acima que tem

sua origem nas oscilagoes de Fabry-Pérot.

Condutancia G/G0

o] 50 100 150 200 250
Energia (meV)

Figura 4.24: Condutancia versus energia incidente, com Ly, = L;, = 50 nm, L,, = 100
nm, Vo = 120 meV, e A = 0 meV (linha preta), A = 20 meV (linha vermelha) e A = 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 condutancia versus energia incidente
do elétron para o sistema proposto esquematizado na Fig.(4.19) com L,, = L;, = 50
nm, L, = 100 nm, Vo = 120 meV, fazendo A = 0.0 meV (linha preta), A = 20.0
meV (linha vermelha) e A = 40.0 meV (linha pontilhada azul). O comportamento
da transmissividade ressonante mostran-se como torgoes na curva de condutancia como
consequéncia dos estados quase-ligados. Nao sao verificadas zonas de energia proibida,
uma vez que para esse sistema nao temos a formacao de gap de transmissao, com excecao
dos pontos em que 0 < E < A como visto na curva de transmissividade. Entao, é notado
um crescimento na curva da conduténcia e os picos ressonantes sao devido a estados
quase-ligados na regiao do poco. Diferentemente dos resultados anteriores nao sao vistos
gap de transmissao e as oscilacoes criam vales cada vez mais largos em relacao aos dois
primeiros casos apresentados acima, que tem sua origem nas oscilacoes de Fabry-Pérot
devido a fendmeno de interferéncias quanticas. Em todas as curvas podemos notar quando
as energias icidente ficam acima do maximo de altura das barreiras o perfil de ressonancia

quase praticamente desaparece.
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Figura 4.25: Conduténcia versus energia incidente, com L;, = L;, = 50 nm, L,, = 100
nm, Vo = 120 meV, A = 0 meV (linha preta), A = 20 meV (linha vermelha) e A = 40
meV (linha pontilhada azul), relativo ao esquema proposto na Fig.(4.19).
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Na Fig.(4.26), apresentamos a conduténcia versus potencial das barreiras V; com
Ly, = Ly, = 50 nm, L,, = 100 nm, Vo = 120 meV, A = 0.0 meV e energia incidente
fixa £ = 15, 25, 85 e 150 meV. Podemos notar que ocorrem oscilagoes periédicas na
condutancia em fungao do potencial das barreiras, que é uma consequéncia direta dos
efeitos de ressonédncia no sistema para E < Vj. Esses resultados sao vélidos apenas
para regime balistico. Na presenca de desordem os resultados da conduténcia devem
ser alterados. Como pode ser visto, o aumento da energia incidente F reduz o nimero
de oscilagoes na condutéancia, quando E = Vj observamos uma brusca mudanca onde a

conduténcia passa a ser crescente com o potencial.

- E= 15 meV
E= 25 meV
E= 85 meV
E= 150 meV

Condutancia G/G0

T T
o] 50 100 150 200

V, (meV)

Figura 4.26: Condutéancia versus potencial da dupla barreira Vj, com L;, = L;, = 50
nm, L, = 100 nm, A = 0 meV relativo ao esquema proposto na Fig.(3.7).
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Na Fig.(4.27), apresentamos a conduténcia versus potencial das barreiras com L;, =
Ly, = 50 nm, L,, = 100 nm, Vo = 120 meV, A = 0, 20 e 40 meV e energia incidente
fixa E = 65 meV, com a inser¢ao do gap de energia verifica-se um gap na curva da

condutancia que estd centrado em FE = Vj e aumenta segundo o valor de A.

Conduténcia G/G,

T T = T T T T
0 50 100 150 200
V, (meV)

Figura 4.27: Condutancia versus potencial das barreiras Vj, com L;, = L;, = 50 nm,
L, =100 nm, Vo = 120 meV, ¢ = 0° A =0, 20 e 40 meV.

As anélises acima descritas implicam que esses fendomenos podem ser testados exper-
imentalmente usando dispoditivos de Grafeno. O principio bésico para a realizacao de
tais experimentos consiste no uso de gates local e colimadores similares aos usados na
Optica eletronica para medir gases 2D para a medida de tunelamento de elétrons em
camada tnica de Grafeno separado do SiC' [33]. Para a realizagdo experimental, a partir
do Grafeno obtido usa-se o portao de voltagem para criar as barreiras de altura varidveis.
O portao simplesmente atravessa toda a amostra de Grafeno em angulos diferentes cor-
respondendo a diferentes &ngulos incidentes com o elétron incidente ao longo da direcao

vertical da porta. A queda de tensao através da barreira pode ser medida através do
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potencial de contato e medindo a queda de tensao através da barreira, tal como uma
funcao da tensao da porta aplicada, a sua transparéncia para diferentes valores de Vj

pode entao ser analisada.

4.4 Densidade de corrente em barreira dupla de Grafeno

Nessa secao reservamos atencao ao cdlculo densidade de corrente para o sistema de dupla
barreira de Grafeno. O esquema da estrutura (enviesada) na presenga de um campo
elétrico externo aplicado F’ desde a regiao © = 0 e © = Ly estd representado na
Fig.(4.28). O perfil do potencial do sistema ao longo da diregdo x de crescimento da

dupla barreira é entao dado por

) Vo —eF', para a barreira,
Vi) = (4.8)
—eF'z, para 0 pogo,

onde V) representa a altura da barreira de potencial. Desse modo, temos um termo

adicional de potencial no Hamiltoniano V’(z), e os vetores de onda agora sao

((E=Vp)?—A2)+eF'x

cosf), para a barreira,

Gz = h2p2

k‘- _ v vF 4.9
“ o — (B2—A?+eF'x (49)

r = g €08 o, para 0 pogo,

_ 2 A2 / . .

g, = BTV -2 )elTs ) ¢ para a barreira
L. — Y h2vi, ’ ’ 4.10
1y (Ez—Az)—i—eF’I . ( ' )

k, = “—55""sin¢ para 0 pogo

Y ﬁzv% ’ ’

Usando a probabilidade de transmissao, a densidade de corrente (/) para camada
unica de Grafeno devido a tensao aplicada (V}, = F'L) ao longo da diregdo x é dada por

[58, 79, 80, 81].

4de /2
I=- / T (8)[f (E) — f (E + eVi)] EdE cos(9)do, (4.11)

UFh2 —m/2
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Figura 4.28: Perfil do potencial de dupla barreira no Grafeno com efeito da aplicagao de
campo elétrico.

onde f (F) é a fungao de Férmi, no regime de baixas temperaturas a fungao [f (E) — f (E + eV})]
pode ser aproximada por —eV,d(E — Er). Podemos entao reescrever a expressao da den-

sidade de corrente para baixas temperaturas como

/2
I= 2y / T (6, eVy) cos(6)do, (4.12)

—7/2

onde \ = 4e’Erp/vph? e Er é a energia de Fermi.

Na Fig.(4.29) apresentamos os resultados da densidade de corrente em funcao da
tensdo aplicada para o sistema de dupla barreiras conforme o esquema da Fig.(3.7) com
os seguintes parametros: Ly = Ly = 30 nm, L, = 80 nm, Vo = 120 meV, A =
0.0 meV e energia incidente £ = 15, 25 e 65 meV. A amplitude das oscilacGes 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 presenca do tunelamento Klein causa um minimo na densidade
de corrente em monocamada de Grafeno e é sempre maior que zero. No entanto, o
tunelamento Klein visto na monocamada de Grafeno nao é tao interessante para uso em

dispositivos nanoestruturados.
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Figura 4.29: Densidade de corrente versus voltagem aplicada V},(V') para sistema de dupla
barreira em monocamada de grafeno. Ly = Ly = 30 nm, L, = 80 nm Vy = 120 meV,
A = 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 tensao
aplicada.para o sistema de dupla barreiras de potencial com Ly; = Ly = 30 nm, L,, = 80
nm, Vo = 120 meV, A = 0.0, 20, 40 meV e energia incidente £ = 65 meV. Na presenca
de gap de anergia a probabilidade de transmissao sofre grandes modificagoes como ja visto
nos resultados da transmissividade, desse modo a amplitude das oscilacoes na densidade
de corrente decrescem com o aumento do gap de energia como consequéncia de tais efeitos.
A manipulacao dos parametros de potencial no sistema como largura das barreiras, altura
e campos elétricos aplicados sao de fundamental importancia para os resultados na curva

de densidade de corrente.
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Figura 4.30: Densidade de corrente versus voltagem aplicada V;,(V') para o sistema de
dupla barreira Ly; = Ly = 30 nm, L,, = 80 nm, V5 = 120 meV e energia incidente fixa
E =65meV, A =0, 20, e 40 meV'.
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Na Fig.(4.31) mostramos a densidade de corrente versus tensao aplicada.para o sis-
tema de dupla barreira segundo esquema da Fig.(4.15) com Ly = Ly = 30 nm, L, = 80
nm, Vo = 120 meV,; A =0, 20 e 40 meV e energia incidente £ = 65 meV. Podemos no-
tar a influéncia do gap de anergia na probabilidade de transmissao e consequentemente
na densidade de corrente, onde as amplitude das oscilacoes na densidade de corrente

decrescem consideravelmente com o aumento do gap de energia.
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Figura 4.31: Densidade de corrente versus voltagem aplicada V;,(V') para o sistema de
dupla barreira Ly; = Ly = 30 nm, L,, = 80 nm Vy = 120 meV, e energia incidente fixa
E =65meV, A =0, 20, e 40 meV'.
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A seguir na Fig.(4.32) mostramos a densidade de corrente versus tensdo aplicada
para o sistema de dupla barreira segundo esquema da Fig.(4.19) com Ly; = Ly = 30
nm, L, = 80 nm, Vo = 120 meV, A = 0.0, 20 e 40 meV e energia incidente E = 65
meV . A presenca de gap de anergia para esse sistema produz mudancgas no perfil da
transmissividade diferenciando-se dos resultados anteriores, desse modo a amplitude das
oscilacoes na densidade de corrente decrescem mais suavemente com o aumento do gap
de energia. A manipulacao dos parametros de potenciais sao a chave principal para a
obtengao desses resultados no sistema como largura das barreiras. A presenga de campo
elétrico aplicado na regiao do coletor é responsavel pelo surgimento de oscilagoes na curva
de transmissividade, que serao visto nas curvas de densidade de corrente, respectivamente.
Os resultados da densidade de corrente de tunelamento sao uma ferramenta de informacgao

importantes para efeitos de comparagoes com futuros resultados experimentais.
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Figura 4.32: Densidade de corrente versus voltagem aplicada V;,(V') para o sistema de
dupla barreira Ly; = Ly = 30 nm, L, = 80 nm,Vy = 120 meV e energia incidente fixa
E =65meV, A =0, 20, e 40 meV'.
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A Fg.(4.33) revela a dependéncia da densidade de corrente versus voltagem e energia
incidente F para o sistema de dupla barreira de potencial com L, = Ly = 30 nm,
L, = 80 nm, Vy = 120 meV e A = 20 meV. Em (a) consideramos gap de energia
em todo o sistema (veja Fig.(3.7)), em (b) temos gap de energia apenas nas regioes 11
e IV segundo sistema proposto na Fig.(4.15) e em (¢) aplicamos gap de energia nas
regioes I, IIT e V como na Fig.(4.19)). Nessas Figuras ¢ possivel notarmos regioes onde
a amplitude das oscilacoes da densidade de corrente podem atingir valores méximos em
razao da presenca 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 regioes do sistema de dupla barreiras. Nesses gréficos é
possivel notarmos os valores para os quais as amplitudes da densidade de corrente pode
ser almentada ou reduzida em fungao da energia incidente e voltagem aplicada. Para
valores mais altos de energia incidente é possivel notar uma queda brusca nas oscilagoes

da densidade de corrente.
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Figura 4.33: Gréfico de contorno da Densidade de corrente versus voltagem V,(V) e
energia incidente E para o sistema de dupla barreira com Ly; = Ly = 30 nm, L, = 80
nm Vo =120 meV e A =20 meV. Em (a) consideramos o gap de energia em todas as
regioes da estrutura, (b) gap de energia nas regides I e IV e (¢) gap de energia apenas
nas regioes I, Il e V.



Capitulo 5

Conclusao

Neste trabalho, analisamos as propriedades de transporte em camada tinica de Grafeno
através de estruturas de simples e dupla barreira de potencial, que sao dispositivos al-
tamente promissores para uso numa variedade de aplicacoes tecnoldgicas. A principal
ferramenta utilizada para o estudo tedrico foi a aproximacao "tight-binding". O modelo,
apesar de sua simplicidade tem sido largamente utilizado em trabalhos teéricos para elu-
cidar uma grande variedade de propriedades fisicas importantes do Grafeno. Utilizamos
o método da matriz de transferéncia para a determinacao do coeficiente de transmissao,
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 construcao
de estruturas com gap de energia no Grafeno puro, que pode ser conseguido por meio
de interacao com o substrato e técnicas experimentais. Por esse motivo nos capitulos
iniciais apresentamos uma revisao das principais propriedades fisicas do Grafeno bem
como a viabilidade da formacao de gap de energia e a construgao de estruturas visando
o confinamento de quase-particulas.

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 regioes distintas do sistema de simples e dupla barreiras de Grafeno em

face a ja provada fabricacao de juncoes especiais do tipon —p,n —p—noup—n — p.
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Em dispositivos reais, as propriedades de transporte no Grafeno sao muito diferentes do
regime balistico devido a existéncia de desordem no Grafeno. Os defeitos no Grafeno
modificam fortemente os estados préximos ao pontos de Dirac [34, 83], por exemplo,
ondulagoes sao cruciais para a produgao de Grafeno [5], por exemplo, estados de vacancia
mudam a densidade de estados perto do nivel de Férmi [84], o excesso de impureza
induzem uma assimetria elétron-buraco [44]. A inser¢ao de defeitos podem introduzir
mudanca na densidade de estados, conduzindo ao aumento ou supressao do transporte
coerente de elétrons.

O comportamento dos portadores de carga no gafeno em sistemas como barreiras de
potenciais nos permite observar que: possuem considerdvel probabilidade de transmissao
para um amplo conjunto de angulos de incidéncia como também apresentam efeito de
tunelamento, que possibilita o estudo do tunelamento Klein: uma iportante caracteristica
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 tecnolégico de modo particular em nanotecnologia. Esta observagao difere dos
portadores de carga em semicondutores convencionais onde a probabilidade de transmis-
sao decai exponencialmente com o aumento da largura e da altura da barreira.

Por outro lado verifica-se considerdveis diferencas entre sistemas de simples e dupla
barreiras de potencial. De um modo geral para uma barreira de potencial, observa-se em
relacao a dupla barreira de potencial o surgimento de picos na curva de transmissividade
em funcao da energia incidente devido a estados quase-ligados na regiao do pogo, tornando
esses sistemas mais eficazes e interessantes do ponto de vista tecnolégico. No entanto,
quando comparadas as curvas de transmissividade considerando-se gap nulo e angulo de
incidéncia normal as barreiras permanecem perfeitamente transparentes devido a uma
caracteristica unica para férmions de Dirac sem massa relacionados com o paradoxo de
Klein. Sao ainda verificadas as interferéncias quantica que em analogia as interferéncia de
Fabry-Pérot em 6ptica dependem da qualidade dos contatos entre a amostra e eletrodos

metalicos. Nesse caso temos um interferometro elétrico de Fabry-Pérot que dé origem as
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interferéncias quantica vistas nos sistema estudados. Essas evidéncia baseia-se na obser-
vacao de oscilacoes na condutancia quando a tensao de porta é alterada. A partir dos
sistemas de heterojuncoes propostos é possivel notarmos drasticas mudancas no perfil
da transmissividade, que pode ser explorado experimentalmente, permitindo aumentar a
eficiéncia desses dispositivos do ponto de vista do transporte de carga. Ainda, é possivel
notarmos uma certa restricao quanto a variedade de dngulos de incidéncia promovendo
mudanca drasticas na probabilidade de transmissao, e a manipulacao de outros angulos
em que o dispositivo é transparente. Os efeitos de gap de energia, bem como a dopagem
nessas estruturas tém respostas bem diferenciadas nas curvas de transmissividade. Nesse
sentido o comportamento diferenciado das propriedades dos portadores de carga, em
camada tunica de Grafeno, em sistemas de barreiras apresenta-se como mais uma pro-
priedade exdética deste material. E pode ser explorada tanto do ponto de vista da fisica
envolvida quanto da sua utilizacao tecnolégica 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 tedrico para efeitos de comparacao
com resultados experimentais.

Nossa proposta futura versa sobre outras propriedade bastante interessante, por nés
ja desenvolvida em outras estruturas semicondutoras- a interacao spin-6rbita [85], com
aplica¢oes & monocamada e bicamada de Grafeno [86, 87] bem como propriedades mag-

néticas.
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