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Resumo

Neste trabalho foi estudado as propriedades do Grafeno através de simples e dupla
barreira magnética. Utilizou-se o método da matriz de transferéncia para o cdlculo da
transmissividade para sistemas simples e dupla barreira magnética em monocamada de
Grafeno. A transmissividade foi calculada como funcao da energia do elétron para as
seguintes condi¢oes: mantendo a energia constante, mantendo os campos magnéticos
e variando as distancias das barreiras e largura do pogo. Para a transmissividade em
funcao do angulo ¢, o mesmo procedimento foi adotado. Foram analisadas situacoes
onde o potencial V' é nulo e diferente de zero. A conduténcia também foi calculada
em funcao da energia, do campo magnético e em funcao da distancia. A densidade de
corrente foi calculada para dupla barreira magnética. Estes cdlculos foram comparados
usando barreiras com campos magnéticos iguais e diferentes e também para potenciais
diferentes.

Assim, verificou-se que a probabilidade de transmissao e a conduténcia podem ser
moduladas pela mudanca estrutural dos parametros da barreira, como largura e altura,

oferecendo a possibilidade para controlar feixes de elétrons em Grafeno.
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Abstract

In this work we studied the properties of Graphene through single and double
magnetic barrier. It was used the transfer matrix method for calculating the transmis-
sivity in single and double barriers of monolayer Graphene with magnetic barriers. The
transmission was calculated as a function of electron energy for the following conditions:
with constant energy, keeping the magnetic fields and varying distances and width of the
barriers of the well. For the transmissivity each as function of incidence angle ¢, the
same procedure was adopted. Situations where the potential V' is zero and nonzero were
analyzed. Subsequently, we performed calculations of transmissivity for different poten-
tials of zero. The conductance was also calculated as a function of energy, and magnetic
field as a function of distance. These calculations were compared using barriers to equal
and different magnetic fields.

Thus, the transmission probability and the conductance could be modulated by the
structural change of the barrier parameters, such as width and height, providing the

ability to control electron beams in graphene.
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Capitulo 1

Introducao

Nesta tese apresentamos um estudo de bastante interesse para a comunidade cientifica
em recentes anos e cujas pesquisas estao em expansao: o estudo do Grafeno relacionado
com estutura de simples e dupla barreira magnéticall, 2, 3]. Diversas pesquisas tem
sido feitas relacionadas ao Grafeno e as descobertas relacionada a este material adicio-
nou um novo ponto de vista sobre as propriedades 6pticas e de transporte balistico e
vice-versa[4, 5, 6]. O Grafeno é constituido de uma folha de dtomos de carbono na hi-
bridizacao sp?. Vale frisar a importancia do carbono, pois o mesmo est4 relacionado a
base fundamental que da origem a diversas moléculas organicas essenciais para a vida e
estd presente em intimeros compostos usados na fabricacao de combustiveis, vestimentas
e ferramentas. O carbono é conhecido desde tempos remotos, desde o homem tentando
produzir fogo usando carvao mineral até a utilizagao do ldpis que por sua vez foi utilizado
para fazer registros em folha de papel e entao popularizou o grafite que é composto pu-
ramente de carbono. O grafite também é usado como lubrificante em componentes de
baterias. Mesmo com sua longa histdria, a estrutura eletronica do grafite comegou a ser
estudada intensivamente nos anos de 1950[7, 8]e os trabalhos experimentais se tornaram
expressivos apenas depois da producao de grafite sintético, chamado de Highly Oriented
Pyrolytic Graphite (HOPG). Os materiais constituidos apenas de carbono, estudados in-

tensivamente nos iltimos anos sao: os fulerenos de dimensionalidade zero, os nanotubos
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unidimensionais, o Grafeno bidimensional, o grafite e o diamante que sao tridimensionais.
Até a descoberta dos fulerenos, em 1985, apenas as duas formas alotrépicas cristalinas de
carbono puro, o diamante e o grafite, conforme Fig. 1.1(a), eram conhecidas. As novas
estruturas foram observadas por Curl, Smalley e Kroto da Universidade de Rice (Estados
Unidos), quando tentavam obter longas moléculas lineares de carbono, evaporando um
eletrodo de grafite. Os fulerenos, Fig. 1.1(b), consistem em estruturas fechadas, nas
quais os dtomos de carbono ocupam vértices de hexdgonos e pentdgonos, como se fossem
uma bola de futebol. A descoberta dos fulerenos foi um marco cientifico, pois inaugurou
a era da nanociéncia e seus descobridores conquistaram o prémio Nobel de Quimica em
199619].

No ano de 1991, outros alotrépico de carbono, os nanotubos, foram descobertos por S.
Iijima[10], quando esse pesquisador tentava otimizar a técnica de obtencao dos fulerenos.
Esses passaram entao a chamar bastante atencao da comunidade cientifica devido ‘as
suas propriedades mecénicas e eletronicas. Os nanotubos, conforme Fig.1.1 (c), sao
formados pelo enrolamento de folhas de grafite, podendo ser metdlicos ou semicondutores,
dependendo de como o processo é realizado[11]. Apesar de serem muito mais finos que
um fio de cabelo (para se ter uma idéia, sdo necessérios milhares de nanotubos colocados
lado a lado para se atingir a espessura de um fio de cabelo), possuem alta resisténcia
mecanica, pois nao quebram quando dobrados ou submetidos 4 alta pressao[12]. Devido
a isso podem dar a um composto com plédstico, por exemplo, as propriedades de dureza
e condutividade, importantes quando precisa-se de um material resistente & tracao e
em situagoes em que se queira evitar o acimulo de carga elétrica. Em virtude dessas
propriedades, surgiram muitas propostas de dispositivos baseadas em nanotubos e o
interesse da comunidade cientifica em estudar este material cresceu rapidamente.

O Grafeno, um tnico plano de grafite ( conforme Fig.1(d)), é produzido toda vez
que alguém usa um lépis, mas sé foi visualizado pela primeira vez em 2004 por Andre
Geim da Universidade de Manchester e colaboradores[13, 14]. O Grafeno tem uma estru-

tura parecida com uma colméia e pode ser considerado a "mae" de todos os alotrépicos
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cl d}

Figura 1.1: (a) A grafite, formada por folhas de Grafeno empilhadas; (b) o fulereno C60,
constituido por uma folha de Grafeno curvada quando pentdgonos sao introduzidos na
rede de hexdgonos; (c¢) o nanotubo, constituido por uma folha de Grafeno enrolada e (d)
o Grafeno, uma folha parecida com uma colméia, com um dtomo de carbono nos vértices
dos hexdgonos.

citados anteriormente: o grafite, que é formado pelo empilhamento de folhas de grafeno.
Os fulerenos, que podem ser obtidos de grafeno com a introducao de pentdgonos, que
criam defeitos de curvatura positiva, e os nanotubos que sao formados quando a folha
de grafeno é enrolada. Entre os materiais conhecidos, o Grafeno é o mais fino, possui
resisténcia mecanica aproximadamente 100 vezes maior que a do ago[15], consegue su-
portar uma densidade de corrente com seis ordens de grandeza maior que a suportada
pelo cobre, apresenta uma recorde na condutividade térmica e elétrica e é impermedvel a
gases[16]. Diante dessas qualidades, o Grafeno se tornou a mais importante descoberta,
depois dos fulerenos e dos nanatubos de carbono, para as ciéncias dos materiais e deu
origem ao prémio Nobel de Fisica em 2010. Foi P. R. Wallace, em 1946, quem primeiro
escreveu sobre a estrutura eletronica do grafeno e mostrou o inusitado comportamento
semicondutor deste material[17]. Como naquela época uma estrutura puramente bidi-

mensional nao era realidade, Wallace estava estudando teoricamente o Grafeno apenas
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como um ponto de partida para estudar o grafite. O Grafeno é um semicondutor de gap
nulo, com densidade de estados nula no nivel de Fermi e com faixas eletronicas lineares
e isotrépicas em um intervalo de aproximadamente 1,0 eV em torno do nivel de Fermi.
Essa linearidade e a presenca de duas subredes fazem com que os portadores de carga
se comportem como particulas quirais, relativisticas e sem massa, sendo descritas pela
equagao de Dirac[18, 19, 20]. A natureza quiral das excitagdes eletronicas, o que leva
a auséncia de backscattering, provoca um transporte balistico dos portadores de carga,
por distancias da ordem de micrometros, em temperatura ambiente, mesmo com altas
concentragoes de defeitos e impurezas[21, 22]. Essas caracteristicas, por sua vez, fazem
com que a eletricidade seja conduzida praticamente sem perdas de energia, o que nao é
usual no silicio ou em outros semicondutores. Portanto, o grafeno é um forte candidato
a substituir o silicio, atualmente usado em dispositivos eletronicos comercializados em
grande escala. A peculiar qualidade eletronica do grafeno para baixas energias de exci-
tagao tem permitido aos pesquisadores, pela primeira vez, experimentar em laboratorios
os fenomenos da eletrodindmica quantica. O controle dessas excepcionais caracteristicas
eletronicas permitird a criacao e desenvolvimento de sistemas muito pequenos a base
de grafeno, com propriedades magnéticas e supercondutoras, com grande eficiéncia e
baixo consumo de energia. Por exemplo, transistores com frequéncia de 100 GHz (quase
trés vezes maior que a frequéncia de atuais transistores de silicio) foram recentemente
obtidos[23] e o desafio atual é desenvolver métodos eficazes de sintese de grafeno para a
fabricacao de tais dispositivos em escala industrial.

O Grafeno foi isolado pela primeira vez através do processo de esfoliagao mecénica de
HOPG(13], usando-se uma fita adesiva. Esse método permite a obtengao de Grafeno de
alta qualidade estrutural e eletrénica, da ordem de milimetros, entretanto nao é conve-
niente para a sintese de grafeno para uso comercial, pois é bastante manual e demanda
tempo. A esfoliacdo quimica de grafite oxidado permite obter grandes quantidades de
Grafeno. Nesse método, o grafite oxidado, cujas camadas estao parcialmente separadas

pelos grupos 6xidos, é colocado em solucao aquosa e submetido ao ultrasom. Depois de
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algum tempo, folhas de Grafeno oxidado sao obtidas e reduzidas a Grafeno por meio de
processos quimicos[24]. Entretanto, a pequena escala (alguns microns) dificulta a apli-
cagao de grafeno obtido por esta técnica. Outros métodos de sintese sao o crescimento
epitaxial de grafeno sobre substratos metédlicos[25] e de SiC[26] e Chemical Vapor Depo-
sition (CVD), que produz grafeno tendo o niquel ou cobre como catalisadores. Na técnica
CVD, uma solucao com dtomos de carbono e niquel ou cobre é formada sob aquecimento
e como a solubilidade destes elementos depende da temperatura, uma camada de Grafeno
sobre uma superficie metalica ¢ formada com o resfriamento da amostra[27]. O Grafeno
obtido desta forma pode alcancar centimetros de comprimento e, portanto, a técnica
CVD pode permitir a fabricacao de Grafeno de grande drea, tao desejado para aplicacao
tecnologica. No entanto, esse método ainda necessita de mais experimentacao para ser
melhor compreendido. O desafio atual dos pesquisadores é desenvolver métodos eficazes

para sintese de Grafeno de grande drea com alta qualidade estrutural e eletronica.

1.1 Motivacoes para o estudo do Grafeno

Embora diversos estudos tedricos sobre o grafite tenham sido realizados nos ltimos 90
anos [28, 29, 30], a descoberta do Grafeno é bastante recente, um pouco mais de uma
década se passou desde a producao da primeira folha de Grafeno. Essa demora deve-
se em parte 4 crenca de que tais cristais estritamente bidimensionais fossem termodi-
namicamente instdveis e portanto nao deveriam existir na sua forma livre, mas apenas
como parte componente de outras estruturas[31]. Acreditava-se que flutuagdes térmicas
em cristais bidimensionais causariam deslocamentos dos &tomos que atingiriam valores
compardveis ds distdncias interatomicas, tendendo a deformar o cristal em estruturas
curvas[32, 33]. Além de pertencer a uma nova classe inesperada de materiais, o Grafeno
possui propriedades singulares que atrairam uma grande parte da comunidade cientifica.

Uma tnica folha de Grafeno exibe propriedades eletronicas excelentes. Medidas re-

alizadas no grafeno revelaram alta mobilidade, podendo superar 15000 cm?V /s, mesmo

16



sob condi¢oes ambientes[34]. Além disso, observou-se que praticamente independe da
temperatura. Isso revela que o valor de p a 300 K, por exemplo, ainda é limitado por
processos de espalhamento devido & impurezas ou defeitos, podendo ser melhorado e
alcancar valores préximos a 100000 ¢cm?V/s. Embora alguns semicondutores, como o
Antimoneto de Indio ( InSb), possuam valores de 77000 cm?V /s 4 temperatura am-
biente, esses valores obtidos sao obtidos para semicondutores sem nenhuma dopagem,
enquanto no grafeno a mobilidade permanece alta mesmo em amostrars eletricamente ou
quimicamente dopadas[31].

Uma das mais notdveis caracteristicas do Grafeno é o fato de seus portadores de carga
serem governados pela equacao de Dirac, equacao esta responsdvel pela descricao de
particulas de spin 1/2 na eletrodinamica quantica. Elétrons no grafeno, a baixas energias
( E < 1eV)[31], comportam-se como particulas relativisticas de massa nula e velocidade
da luz efetiva da ordem de 10°m/s, exibindo um espectro de baixas energias conicos com
gap zero[35]. Devido &s propriedades aqui descritas e muitas outras nao citadas, existe
atualmente, um grande 4nimo em viabilizar aplicacoes tecnoldgicas do grafeno, tais como
transistores totalmente feitos de dtomos de carbono. Isso eliminaria a necessidade de
juncoes metdlicas, tornando possivel a construcao de dispositivos ainda menores que os
atuais. Outra possivel aplicagdo é usar o grafeno como um sensor de gas[36]. Quanto
uma molécula é adsorvida na superficie de uma folha de Grafeno ocorre uma mudanca
local da resisitividade elétrica, possibilitando assim, sua deteccao. Embora esse efeito
também ocorra em outros materiais, no Grafeno, devido & sua alta condutividade elétrica,
a mudanca da resistividade torna-se detectdvel mesmo quando uma tnica molécula é
adsorvida. Dessa forma, uma gama de dispositivos oriundos do Grafeno podem ser

desenvolvidos iniciando assim uma nova era tecnolégica.
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Figura 1.2: Representacao da estrutura planar e hexagonal do Grafeno.
1.2 Grafeno: Estrutura atémica

O Grafeno é uma forma alotrépica do carbono totalmente bidimensional ( 2D) composto
por anéis hexagonais de dtomos de carbono ( representado na figura 1.2), formando
uma rede do tipo favo de mel ( honeycomb lattice). A grafite por si s6, consiste no
empilhamento de muitas camadas de Grafeno.

Para compreender a estrutura atomica do Grafeno é importante entender qual o tipo
de hibridizacao eletronica existente nesse material. Para isso, é necessédrio saber qual a
configuracao eletronica e os tipos de ligagoes realizadas entre os dtomos de carbono. A
configuracao dos elétrons num dtomo isolado, no seu estado fundamental, é 1522s22p?.
Entretanto, quando o datomo de carbono estd no seu estado excitado, um elétron da
camada 2s2 absorve energia sendo promovido para um dos orbitais p vazios, conforme
representado na Fig.(1.3).De acordo com a teoria dos orbitais, as ligagdes quimicas ( ou
ligagoes interatomicas) s6 sao efetuadas através de orbitais atémicos semi-preenchidos ou
incompletos, os quais se interpenetram com os orbitais dos dtomos vizinhos, resultando
em orbitais moleculares do tipo ¢ e 7. Uma ligacao quimica do tipo sigma é formada

pela interpenetragao frontal de orbitais ( mesmo eixo), é uma ligacao forte e dificil de
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{a) Camada de Valéncia (b) Carbono Ativado

. i bl 11
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Figura 1.3: (a) configuracao eletronica da camada de valéncia de um dtomo de carbono no
seu estado fundamental; (b) configuragao desse carbono no seu primeiro estado excitado
( ou ativado).

ser rompida. Por outro lado, a ligacao do tipo pi é formada através de uma aproximacao
lateral entre orbitais ( eixos paralelos ), é uma ligacao mais fraca com uma maior facilidade
de rompimento, s6 ocorre entre orbitais do tipo p.

A hibridizacao do tipo sp no carbono quando o orbital 2s se mistura com um or-
bital do tipo 2p, gerando dois orbitais hibridos do tipo sp, sobrando dois orbitais 2p
nao hibridizados. Esta hibridizacao apresenta uma geometria linear plana. Os tipos de
hibridizacao sp, sp? e sp® podem ser verificados na Fig.(1.4). Os dois orbitais hibridos
sp se localizam no plano linear e os dois orbitais 2p sao perpendiculares entre si e ao
plano linear. O angulo entre os orbitais hibridos ¢ de 180°. Um exemplo tipico da ocor-
réncia desse tipo de hibridizagao é a molécula de acetileno que apresenta ligagao "tripla"
entre dois dtomos de carbono, sendo que as duas ligacoes sao do tipo ¢ e duas do tipo
7. Pode também ocorrer com duas duplas ligagoes entre carbonos. Trata-se do carbono
insaturado. Por outro lado, a hibridizacdo do tipo sp? no carbono é gerada através da
interacao entre o orbital 2 com dois orbitais 2p, resultando em trés orbitais hibridos do
tipo sp?, restando assim apenas o orbital 2p,, nao hibridizado, que é perpendicular ao

plano que contém as outras trés ligacoes. Esta configuracao eletronica permite a existén-
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(a) Hibridizacio sp (b}  Hibridizagio sp’ {c) Hibridizagio sp’
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Figura 1.4: Representacao da configuracao eletronica da camada de valéncia do carbono
e das suas possiveis ligagoes atomicas para hibridizagao do tipo: (a) sp; (b)sp?; (c)sp®.

cia de trés ligacoes covalentes planares com outros dtomos, separados por um angulo de
120°, tendo um arranjo hexagonal, sendo por esse motivo chamada de geometria trigonal
plana. Uma molécula de poliacetileno é um exemplo tipico da ocorréncia deste tipo de
hibridizacao, que é caracterizado por apresentar uma alternéncia entre as ligacoes duplas
e simples entre dois dtomos de carbono em sua estrutura. Esta configuracao apresenta
trés ligacoes do tipo o e uma do tipo 7. Por tltimo, ha hibridizacio do tipo sp?, o orbital
2s interage com os trés orbitais 2p, gerando dessa forma quatro orbitais hibridos do tipo
sp3. Essa configuracao tem uma geometria tetraédrica, com angulo de separacao entre
orbitais de aproximadamente 109, 3° onde cada orbital hibrido pode formar ligagoes do
tipo o ( quatro ligagoes simples ). Nesse caso, trata-se do carbono saturado, por exemplo,
molécula do gds metano (C'Hy). Os tipos de geometria dos orbitais pode ser verificado
na Fig.(1.5).No caso do Grafeno, observa-se a hibridzagao do tipo sp?, na qual ocorre
a combinacao de um orbital 2s e dois orbitais 2p, formando trés orbitais equivalentes,
orbitais hibridos do tipo sp?. Cada orbital sp? é representado por um largo apontando
para uma direcao e outro menor apontando para a direcao oposta, como mostrado na

Fig.(1.6(a)).Os eixos dos trés orbitias hibridos sp? estdo sobre o mesmo plano e estao

20



Arranjo dos Angulo de separagio
Orbitais sp arbitais hibridos entre orbitais Geometria
a0

o -» @9

Exemplo com
Carbano

Linear

(a) CH,
Orbitais sp”
b
L]
Qe P
Trigonal plana H H
{b)
Orbitais sp"
t‘) H
" .‘L\
H
@ o e
. ® ’
H

Tetraédrica

Figura 1.5: Representacao dos orbitais e seus respectivos dngulo de ligacao e geometria
para hibridzagao do tipo: (a) sp, (b) sp* e (c)sp>.

(a)

2

Figura 1.6: (a) Representacao do orbital sp? ; (b) Trés orbitais hibridos do tipo sp? de um
atomo de carbono ligados entre si e separados por um angulo de 120°; (c) Representagao
da localizacao dos orbitais sp? no plano e do orbital 2p vazio perpendicular ao plano.
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Figura 1.7: (a) Representacao da sobreposigao de dois orbitais hibridos do tipo sp? de
dois dtomos de carbono formando uma ligagao sigma; (b) Representacao da sobreposigao
de dois orbitais 2p de dois dtomos de carbono perpendiculares ao plano formando uma
ligacao .

apontados em direcao aos vértices de um tridngulo equilatero, conforme mostrado na
Fig.(1.6(b)). Conforme descrito anteriormente, uma ligacdo tipo sigma ¢é formada pela
sobreposicao de dois orbitais hibridos sp? sobre um eixo comum, conforme mostrado na
Fig.(1.7(a)), que é o caso das trés ligagdes simples que o carbono faz no mesmo plano,
o que resulta em uma estrutura hexagonal, de forma que os orbitais estao dispostos em
uma estrutura planar formando angulos entre si de aproximadamente 120°, tendo um
comprimento de ligagdo da ordem de 1.42 Angstrom ( no caso do grafeno), conforme
descrito na Fig.(1.8). Por outro lado, o orbital 2p, remanescente em cada um dos dtomos
de carbono no plano de Grafeno, estd paralelo aos orbitais 2p remanescentes de todos os
outros dtomos de carbono. Todos esses orbitais se sobrepoem, formando uma ligagao m,

conforme mostrado na Fig(1.7(b)).
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Figura 1.8: Representacao da estrutura planar e hexagonal do Grafeno.
1.3 Grafeno: Propriedade estruturais

Nesta secao, descrevemos caracteristicas basicas do Grafeno. O Grafeno, uma forma
alotrépica do carbono, é uma folha constituida por dtomos de carbono com hibridizacao
do tipo sp? em uma estrutura hexagonal planar bidimensional ( 2D). Podemos considers-
lo como o bloco fundamental de construcao de todos os outros materiais grafiticos. Os
orbitais do tipo sp? formam as ligacoes o no plano da folha de Grafeno, enquanto que os
orbitais 2p,, formam as ligacoes do tipo ™ que sao paralelas ao plano atémico do Grafeno
gerando sobre a superficie planar do grafeno um "mar" de orbitais 7.

Os elétrons que compoem a faixa de valéncia sao originados dos orbitais hibridos
sp? ( ligagoes do tipo o) e dos orbitais p, ( ligagoes do tipo 7). As ligagdes o sao do
tipo covalente e portanto, consideravelmente fortes e sao responsdveis em grande parte
pelas propriedades mecénicas e eldsticas do Grafeno. Por outro lado, os elétrons dos

orbitais 2p,, que correspondem &s ligacoes do tipo 7 estao mais fracamente ligados aos

23



dtomos e podem assim se locomover na rede cristalina, ou ainda serem excitados para
niveis eletronicos acessiveis mais energéticos. Sao elétrons de maior importancia para a
determinacao das propriedades 6pticas e elétricas do Grafeno.

A estrutura do Grafeno pode ser descrita como uma rede de Bravais triangular bidi-
mensional com uma base de dois 4tomos por unidade celular ( um dtomo de carbono no
sitio A e outro no sitio B), conforme representacao na Fig(1.9). Os vetores dos dtomos
de base, ou vetores de rede d; e dy podem ser escritos em coordenadas cartesianas como:

&) = (ga, g) ey = (ga, —%) (1.1)

onde a =~ 1.42 A ¢ a distancia entre os 4tomos de carbono vizinhos e | @; |=| @, |= 2.46
A ¢ o parametro da rede da folha de Grafeno[59]. Sua respectiva zona de Brillouin &

definida entao, pelos vetores da rede reciproca 51 e 52 dados por:

- 27 - 2T
=N =—(1,— 1.2
by 3@(,\/§)ebg 2 (b V3) (1.2)
onde | 51 |=| 52 |= é—z é o parametro de rede da folha de Grafeno no espaco reciproco.

A primeira zona de Brillouin, ou zona de Brillouin irredutivel, estd representada na
Fig.(1.10) e possui diversos pontos especiais importantes, relacionadas a certas simetrias
intrinsecas do sistema. Os pontos K e K’ nos cantos da zona de Brillouin (ZB) do
Grafeno sao chamados de "pontos de Dirac". As posicoes destes pontos no espaco dos

momentos sao dadas por:

2r 27 2T 2T

K= (%73—\@&) e K'= (3, —m) (1.3)

A Fig.(1.10) mostra a estrutura da rede do grafeno, a localizagao dos vetores da rede
do espaco real e reciproco, além dos vetores de primeiros vizinhos e também mostra o
espaco reciproco do grafeno com a primeira zona de Brillouin, destacando os pontos de

alta simetria ', K, K’ e M. Os pontos K e K’ representam pontos nao equivalentes da ZB
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Figura 1.9: Estrutura de rede do Grafeno, constituida de duas redes triangulares inter-
penetradas (d@; e dy sao os vetores da rede unitdrios da rede e ¢; , i = 1,2, 3 sdo os vetores
vizinhos mais préximos.

e estao associados a propriedades interessantes do grafeno, como a estrutura eletronica.

1.4 O estudo do Grafeno relacionado aos campos
magnéticos

O estudo aqui realizado analisa os sistemas monocamada de Grafeno para simples e
dupla barreira magnética. Pesquisas realizadas para estes tipos de estruturas e também
para bicamadas de Grafeno, mostram que existe uma faixa de valores para a transmis-
sdo que pode ser eficientemente controlada, gerando filtros de vetor de onda[37]. O
estudo do Grafeno com utilizacao de barreiras magnéticas também foi utilizado em su-
per redes. Nestas, os resultados indicaram que propriedades de transporte podem ser
controladas através do potencial magnético vetor e barreiras eletrostaticas[38].Em dupla
barreiras magnéticas, a probabilidade de transmissao e a condutdncia podem ser mod-

uladas através da alteragao dos parametros estruturais da barreira, tais como largura e
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Figura 1.10: (a)Zona de Brillouin correspondente. Os cones de Dirac estdo localizados
nos pontos K e K/. (b) Trés primeiros vizinhos dos dtomos A e B.

Ponto Coordenada

r (0,0)
4m

K 0, 375)

M (%.0)

Tabela 1.1: Coordenadas cartesianas dos trés pontos especiais da primeira zona de Bril-
louin do Grafeno.

altura, oferecendo a possibilidade para controlar feixe de elétrons em Grafeno [39].
Deve-se destacar o processo de obtengao das estruturas barreiras magnéticas em
Grafeno. Na Fig.(1.11) temos um esquema onde portais de cobalto sao utilizados para a
obtencao de barreiras magnéticas em Grafeno. As barreiras magnéticas em Grafeno po-
dem ser criadas por portadores de carga em Grafeno, neste caso, colocando uma "folha"
de Grafeno préoxima de "strips" magnéticos que produzem campos magnéticos altamente

localizados[40].

Este processo consiste na deposicao de strips ferromagnéticos no topo de uma camada
de Grafeno. Tais nanoestruturas sao usadas em dispositivos de gravagdo magnética[41].

Materias como CoCrPt produz campos de 1 Tesla préximo a superficie com comprimentos
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Figura 1.11: Portais de cobalto a superficie de um 2DEG. Experimento para barreiras
magnéticas em Grafeno, conforme [58].

que variam de 50 — 100 nm. Em outro trabalho recente[42], elétrons tem sido usados para
provar a magnetizagao da estrutura em andlise em alta densidade usando como meio
de gravacao anisotropia magnética perpendicular. Usando as técnicas discutidas acima,
barreiras magnéticas tipicas podem ser desenvolvidas para valores de largura abaixo de
50 — 100 nm. Nestes iltimos anos, o Grafeno tem sido celebrado como um novo material
para o advento de novos dispositivos eletronicos. No entanto, o grande problema em fazer
dispositivos eletronicos a partir dele é que naturalmente esse material nao possui gap de
energia, ou seja, nao se comporta como um semicondutor - fato essencial para a légica
digital. Trabalhos anteriores[43, 44], mostraram que esse obstdculo pode ser superado
"cortando" a folha de Grafeno em fitas nanométricas - as nanofitas.

Quando o Grafeno é cortado em uma nanofita, os portadores ficam confinados a um
sistema quase unidimensional, ocasionando um confinamento quantico. Assim, temos
uma quantizacao das funcoes de onda dos elétrons na nanofita, o que leva ao aparec-
imento de um gap de energia. Este gap depende da largura e do tipo de borda da

nanofita de grafeno ( Graphene nanoribbon - GNR)[45]. As GNRs &o cortes em folhas
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Figura 1.12: Rede cristalina do Grafeno mostrando as direcoes armchair e zigzag.

de grafeno, privilegiando uma determinada direcao, gerando, assim, bordas com formas
bem definidas. O tipo de borda é uma caracteristica importante, pois é ela que de-
termina as propriedades eletronicas da nanofita, uma vez que possuem implicagoes no
comportamento dos elétrons(r).

Existem duas diregoes principais de corte para o grafeno. Essas diregoes fazem um
angulo de 30° entre si e cada direcao gera um tipo de borda diferente, conforme pode ser
verificado nas Fig.(1.12) e Fig.(1.13). Dependendo do formato de suas bordas ao longo do
comprimento, as nanofitas podem ser classificadas em armchair ou zigzag, ambas quase
unidimensionais. Cada tipo de nanofita possui caracteristicas préprias e distintas, criando
estados eletronicos confinados muito peculiares. Dependendo do formato de suas bordas
ao longo do comprimento, as nanofitas podem ser classificadas em armchair ou zigzag,
ambas quase unidimensionais. Do ponto de vista eletrdnico, as nanofitas zigzag apresen-
tam um comportamento predominantemente metélico. Por tal motivo, essas nanofitas sao
o foco quando se estd interessado em investigar as propriedades magnéticas do sistema.
Com relacao as nanofitas armchair, estas se comportam como semicondutoras. Uma

discussao detalhada sobre métodos experimentais para obtencao e aplicacao de barreiras
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Figura 1.13: Exemplos da estrutura de nanofitas do tipo armchair e zigzag.

magnéticas em grafeno podem ser encontrados na referéncia[46].

Enfatizando a importancia do Grafeno destacamos que recentemente foi encontrado
um novo fendémeno em estruturas de Grafeno com barreiras magnéticas[47]. Os niveis de
Landau alargam em bandas e a largura dos niveis oscilam com o campo magnético. Os
férmions de Dirac podem transmitir perfeitamente através de uma regiao classicamente
proibida a qual estao confinados pela barreira magnética. Para um sistema de monoca-
mada de Grafeno modulada por dois eletrodos ferromagnéticos, a transmissao pode ser
bloqueada pela barreira elétrica-magnética, resultado em uma grande magnetoresiténcia[48].
Neste trabalho analisamos as propriedades resultantes do uso das barreiras magnéticas e

das mudancas nos pardmetros estruturais como largura e altura das barreiras.

1.5 Ressonancia de Fabry-Pérot
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Um importante aspecto da transmissao através de estruturas quanticas é a ressonancia
de Fabry-Pérot (FP) a qual é uma consequéncia da natureza ondulatéria do elétron.
Recentemente foi verificado que esta ressonancia existe para diferentes estruturas semi-
infinit como barreiras ou dupla barreiras ( pogos )[49]. Complementando, juncées do
tipon —p, n —p—nep—n — p tem sido fabricadas nas quais o tunelamento Klein e a
ressonéancia de Fabry-Pérot foram observados. Nestes dispositivos a altura da barreira de
potencial e a posicao dos niveis de Fermi podem ser sintonizados através de potenciais de
porta. Na referéncia [50] os portais metélicos que induzem as barreiras de potencial foram
em torno de 50 — 100 nm separados da camada de grafeno e o comprimento da cavidade
de Fabry-Pérot foi em torno de 740 nm. Com estes dispositivos a ressonancia FP foi
observada ns oscilagoes da resisténcia. Nestas juncoes p-n o topo da camada do portal
em uma camada de isolante que pode diminuir a mobilidade do grafeno. Em ordem para
evitar este problema, pode-se fabricar estrutura de grafeno p-n-p usando portal de ar-
suspenso. Em cada sistema (para £ > 0) os estados ligados dos elétrons dentro da regiao
de potencial origina a FP ressonéncia. N6s consideramos uma barreira de potencial para
ambos estados: elétrons ( £ > V) e buracos ( F < Vj) para E > 0 e comparamos o
efeito de um campo magnético na ressonancia de FP dessas duas diferentes situacoes.
Serao consideradas barreiras retangulares simples e dupla e calcularemos transmissao,
conduténcia e densidade de corrente verificando as dependéncias com os pardmetros

estruturais e a influéncia do campo magnético.

1.6 Caracteristicas dos sistemas barreira magnética
em monocamada de Grafeno

Estruturas com simples e duplas barreiras magnéticas em monocamadas de grafeno sao
elaboradas em certos sistemas onde a barreira magnética do tipo funcao-6. A direcao de
crescimento € o eixo x e o campo magnético é aplicado ao longo da direcao z perpendicular

a direcao do plano do grafeno, (z,y). Este modelo pode ser realizado experimentalmente
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através da deposicao de "strips" ferromagnéticos no topo de uma camada de grafeno ou

colocando a camada de grafeno em um substrato periodicamente estruturado[51].

No caso de duas barreiras, as mesmas sao separadas por uma regiao nao-magnética.
Dentro do gauge de Landau, o potencial vetor A é um arranjo de fungoes step. Uma
barreira de potencial de forma quadrada com altura V[ corresponde ao potencial elétrico
criado por outro gate ( portal ). Devido a diferenca na energia de Fermi e a estrutura de
banda entre as strips da monocamada de grafeno, o perfil de potencial do sistema pode

ser simples barreira e dupla barreira obedencendo,

Vo, na barreira
V(z) = (1.4)
0,no poco

No6s consideramos a monocamada de grafeno para aproximacao de um elétron; as exci-

tagoes de baixa energia sao descritas através da equacgao de Dirac

lvpo-(p + eA) + Voo|¥ = EV (1.5)

onde vg & 0.86 x 10° m/s ¢ a velocidade de Fermi da estrutura, p = (p,, p,) € 0 momento
do eletrén, V; ¢ o potencial e A é o potencial vetor com a forma A =[0,4,,0] e o ¢ a
matriz de Pauli unitdria 2 x 2. A andlise destas estruturas serd feita com o cdlculo da
transmissao e da condutéacia, usando o método da matriz de transferéncia. Cada regiao
da nossa estrutura (simples e dupla barreira) possui duas componentes de funcao de
onda. Em seguida sao aplicadas as seguintes condigoes de contorno: ¢(x = 0) e ¥(z = d)
para as regioes de cada interface. Apds a montagem das matrizes, obtem-se o coeficiente
de transmissdo ¢ que nos fornece T = 1/ | a2 | 2. A conduténcia balistica é calculada
usando fémula de Landauer-Buttiker[52] e calculada como fung¢ao da energia de Fermi,
do campo magnético e em funcao da distancia das barreiras.

Algumas pesquisas tem proposto uma forma alternativa de confinamento de eletréns

em grafeno através de barreiras magnéticas ou pontos quanticos magnéticos[53],[54],[55].
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As propriedades eletronicas na presenga de campos magnéticos perpendiculares tem
atraido também considerdvel atencdo de pesquisadores[56, 57, 37]. Com a idéia do
progresso prévio, o estudo da influéncia das barreiras magnéticas em monocamadas de
grafeno neste trabalho foi realizado.

Em termos gerais, podemos afirmar que o problema do grafeno realacionado a campos
magnéticos, seja em monocamada ou bi-camada, simples, dupla ou n-barreiras, constitui-
se em uma atual linha de pesquisa com interessantes resultados relacionados a producao

de novos dispositivos tecnoldgicos [3],[58].

1.7 Tunelamento em Grafeno

Recentemente pesquisas relacionadas ao Grafeno, o qual exibe propriedades incomuns e
tem potencial tecnoldgico para aplicagao especialmente como uma alternativa para tec-
nologia baseada no Silicio, tem sido realizado experimentalmente[61, 62, 63]. O confina-
mento eletronico tem sido demonstrado em microestruturas de grafeno usando métodos
litogréficos padrao[64], os quais produzem a fabricagdo de estruturas de tunelamento
ressonante baseadas em grafeno praticdvel. Alguns estudiosos tem dedicado ao estudo do
tunelamento em simples, dupla e miiltiplas barreiras de grafeno, pocos e dispositivos de
jungao de grafeno[65, 66]. Os portadores de carga nestas estruturas sdo descritos como
férmions sem massa e relativisticos governados pela equagao de Dirac. Esta equagao
resulta em uma consequéncia incomum nas propriedades eletronicas de transporte, que
é devido ao Tunelamento Klein[67], o qual prediz que um elétron pode passar através de
barreiras de potencial altas com transmissao perfeita, em contraste com o tunelamento
nao-relativistico convencional, onde a probabilidade de transmissao decai exponencial-
mente com o aumento da altura da barreira[68, 69, 70]. Entretanto, essa caracteristica é
uma fraqueza para o Grafeno para fabricar heteroestruturas considerando que os elétrons
de Dirac nao podem ser confinados por potenciais eletrostaticos. Intimeras tentativas tem

sido feitas para superar esta lacuna[71]. Na Fig.(1.14), um sistema dupla barreira com
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Figura 1.14: Esquema de uma dupla barreira magnética em monocamada de Grafeno. A
largura da barreira esquerda corresponde a d;, barreira direita ds e largura do poco L,,.

as respectivas regioes sao mostrados bem como o potencial vetor A e o potencial da
estrutura ;.

Consideremos a critério de visualizagao, o esquema geral da Fig.(1.15) e Fig.(1.16),
onde nods consideramos a barreira de potencial que tem um formato retangular e é infinita

ao longo do eixo y:

V() = W,0<zx<d (1.6)
V(z) = 0, fora da barreira. (1.7)

O processo mais estudado no contexto do tunelamento Klein, e que vai de encontro
com a intuicao cldssica, em que um elétron de entrada penetra através de uma barreira
de potencial, caso a altura de barreira 1}, exceder a energia de repouso do elétron, mc?.
Neste caso, a probabilidade de transmissao 17" depende pouco da altura da barreira e para
obstdculos muito elevados a barreira é praticamente transparente e 7' = 1 para angulos
de incidéncia préximos da normal. Isso contrasta com o caso nao relativistico onde
a transmissao decai com o aumento do potencial Vj. Este efeito interessante pode ser
entendido devido ao fato de que um potencial sendo repulsivo para elétrons é atrativo para

positrons e como hé correspondéncia entre as fungoes de onda de elétrons e positrons que
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sao descritos pelo mesmo spinor, sendo que cada uma das componentes é responsavel pela
descricao de cada um dos portadores de carga. Isso conduz a uma alta probababilidade
de transmissao[71].

A caracteristica essencial responsavel pelo efeito é o fato de que os estados com en-
ergias positivas e negativas ( elétrons e positrons, respectivamente) estdo intimamente
ligados, sendo descritos por diferentes compontes do mesmo spinor. Vale ressaltar que
tal fendomenos s6 é relevante para situacoes exéticas tais como: producgao de pésitrons em
torno de micleos super pesados, com Z > 170[72] ou a geragao de pares de particulas-
antiparticulas nas proximidades da zona de evento de buracos negros. Em contrastes,
o Grafeno abre caminho para investigar o paradoxo de Klein em experimentos relati-
vamente simples, enquanto que anteriormente era relacionado aos fendmenos exdticos
citados acima. A diferenca entre os tunelamentos entre Grafeno e semicondutores con-

vencionais pode ser verificado na Fig.(1.16).

Figura 1.15: (a)Diagrama esquemético do espectro das quase-particulas em Grafeno. As
curvas em vermelho e verde destacam a origem do espectro linear. Em (b), diagrama da
particula com vetor de onda k e energia de F no entorno de uma barreira de potencial
Vo e largura D.
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Figura 1.16: Representacdo dos dois tunelamentos: em (a), temos o tunelamento em
Grafeno e em (b), semicondutores convecionais. A amplitude da fungdo de onda dos
elétrons ( em vermelho) permanece constante no Grafeno, enquanto a mesma decai expo-
nencialmente em semicondutores convecionais. O tamanho da esfera indica a amplitude
da onda incidentes e transmitida.

A barreira pode ser criada por um campo elétrico usando um isolante fino ou uma
dopagem quimica logal[9,13,14). E importante frisar que no Grafeno, os férmions de Dirac
sao sem massa e entao, nao hd uma exigéncia formal tedrica para o campo elétrico minimo,
para os estados do positrons sob a barreira. Para criar pogos e barreiras em amostras
reais de Grafeno com uma desordem, campos de ~ 10° Vem ™! utilizados rotineiramente
em experimentos [ 9,14] mostram ser suficientes, o qual é da ordem de 11 ordens de
magnitude menor que os campos necessdrios para observacao do paradoxo de Klein para
particulas elementares.

Para resolver o problema do tunelamento mostrado na Fig.(1.15)(b), nés assumimos
quea onda do elétron incidente se propaga com um angulo ¢ com respeito ao eixo x e

entao usamos as componentes para os spinors de Dirac 1 4e 15 para o Hamiltoniano
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H = Hy + V4 na seguinte forma:

(etha® 4 pe=tha)eikyy g < ()
Ya(x) =49 (ae'®=® + be =)ty 0 <z < d (1.8)

tet=® > d

S(eikszriqb _ Tefikx:vfw)eikyy, z <0
¢B(x) _ S/(aeiqxa:—l—ie _ be—iqu—ie)eikyy’o <z<d |, (19)

Steikzx+ikyy+i¢’ r>d

onde kr = 27/ € o vetor de onda de Fermi e Hy = —ihvpV. Para os vetores de onda

temos k, = kpcoso,kx = krseng para fora e dentro da barreira, ¢, = \/(E —V,)/h2vE — k2,

6 = tan'(k,/q.) é o angulo de refragao s = sinal de E e s’ = sinal (£ — V). Requerendo
a continuidade da funcao de onda através dos coeficientes apropriados a, b, t e r nés

encontramos a seguinte expressao para o coeficiente de reflexao r

r = 2ie’sen(qud) x
seng — ss'senflss’
[e=12d cos(¢ + 0) + €@ cos(¢p — 0)] — 2isen(q.d)’

(1.10)

No limite de altas barreiras, | Vo [>>| E |,a expressao para T pode ser simplificada para

_ cos ¢
1 —cos?(q.d)sen?¢p’

T (1.11)

As equagoes (1.10) e (1.11) prediz as condigoes de ressonancia q,d = Nm, N =
0,£1,... e neste caso, é como se a a barreira se tornasse transparente (7' = 1). Mais
significativamente, entretanto, a barreira permanece sempre perfeitamente transparente
para dngulos de incidéncia normal ( ¢ = 0). Este tltimo detalhe é uma caracteristica uinica
para os férmions de Dirac sem massa e é diretamente relacionada ao paradoxo de Klein
na eletrodindmica quéantica. Este tunelamento perfeito pode ser entendido em termos

da conservagao do pseudospin. De fato, a auséncia de processos de flip-pseudo-spin (
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tais processos sao raros e requerem um potencial de curto alcance, que agiria de forma
diferentes em sitios A e B da rede de grafeno), um elétron se movendo para a direita pode
ser espalhado somente para um estado de eletron se movendo para direita ou estado de

buraco se movendo para a esquerda. Isso é ilustrado na Fig.(1.15), onde os portadores

de carga do ramo vermelho do diagrama da banda pode ser espalhados em estados no
ramo vermelho mas nao pode ser transformado para um estado no ramo verde. O 1ltimo
espalhamento exigiria um pseudospin para ser invertido. A correspondéncia entre as
dire¢obes de pseudospin ¢ para quase-particulsa dentro e fora dos resultados da barreira
em um tunelamento perfeito. Estritamente no caso unidimensional, a transmissao dos
fermions de Dirac tem sido discutidos no contexto do transporte de elétrons em nanotubos
de carbono[74]. Nossa andlise corresponde ao caso bidimensional de tunelamento em

Grafeno. A organizacao desta tese obedece a seguinte ordem: reservamos o capitulo 2

para uma breve andlise dos aspectos principais do Grafeno e sua estrutura eletronica. No
capitulo 3, apresentamos o modelo tedrico utilizado, ou seja, dupla barreira magnética

em monocamada de Grafeno e o cdlculo dos coeficientes de transmissao atravé do método

da matriz de transferéncia e barreira tnica de Grafeno usando matriz de transferéncia e
analiticamente. A condutancia em func@o da energia de Fermi, da largura da barreira d
e do préprio campo B é também calculada e analisada. No Capitulo 4, apresentamos os
resultados numéricos da probabilidade de transmissao e condutéincia, onde sao observados
a influéncia das larguras das d, da energia de Fermi Er, do campo magnético B e do
angulo de incidéncia ¢. Também neste capitulo é apresentado um resultado comparativo
dos efeitos para simples e dupla barreira, respectivamente.

No Capitulo 5 , apresentamos nossas conclusoes e possiveis aplicagoes futuras.
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Capitulo 2

Modelo teoérico

Neste capitulo vamos partir de uma descri¢ao microscépica do Grafeno para obtermos
um modelo continuo da dindmica dos portadores no limite de baixas energias. Nessa
descricao, desprezaremos as bordas do cristal, considerando-o infinito e também nao
levaremos em conta as interagoes elétron-elétron ou spin-érbita. Para isso, usaremos
a aproximagao de ligagao forte ( tight-binding). Nesse modelo, considera-se que cada
elétron m associado a um dtomo de carbono, possui uma probabilidade diferente de
zero de ser encontrado apenas na vizinhanca desse dtomo, ou seja, nos seus vizinhos mais
proximos. Dessa forma, cada elétron pode migrar de vizinho em vizinho ao longo da rede.
Apesar de ser uma das abordagens microscépicas mais simples, o modelo tight-binding

funciona extremamente bem para o cédlculo da estrutura de bandas do Grafeno[75].

2.1 Calculo da dispersao em Grafeno

O Grafeno é constituido por uma camada de &tomos de carbono organizados em uma
rede hexagonal. Essa estrutura cristalina nao é uma rede de Bravais, no entanto ela pode
ser vista como duas redes triangulares interpenetradas A e B, ou tratada como uma rede
triangular com dois 4tomos por célula unitaria[76]( conforme Fig.1.2). Os vetores da rede

bem como as propriedades estruturais do Grafeno ja foram abordados na segao 1.2. Para
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o célculo da dispersao em Grafeno, utilizamos o método tight-binding. O Hamiltoniano
tight-binding para elétrons no Grafeno escrito no formalismo da segunda quantizacgao,

incluindo apenas o termo de hopping entre os primeiros vizinhos é escrito como:

H=- talb; +bla), 2.1
1] J

i7j

onde t = 2.8 eV é o pardmetro associado & transicao de elétrons entre os sitios mais
T

préximos. Os operadores do vizinho mais préximo a;e a; sao os responsdveis pela criacao
e destruicao respectivamente, de elétrons no sitio ¢ da subrede A, enquanto b;r- eb; tema
mesma fungao para um sitio j na subrede B. Os termos Z ea;aj e Z eb;bj que fornecem
as energias on-site foram omitidos ja que seu tinico efeitojé deslocarj os niveis de energia
de Fermi do sistema. Quando uma folha de Grafeno estd sob acao de um potencial de
porta, a energia on-site é igual ao da voltagem de porta, caso contrario a energia on-site

¢é nula.

Considerando a rede infinita, pode-se fazer uma transformada de Fourier no Hamil-

toniano. Para isso escrevemos

p_ L

1 i —ik-7 o 1
a, = —— E e May, a E e ""a (2.2)
VN £ VN4 '
1 2 1 P
b, = — ¢*Tiby, bl =—— e F bl (2.3)
’ \/N; 7 \/Ng g

Substituindo (2.2) e (2.3) em (2.1) o Hamiltoniano fica

t —ikr; kT —ik 7 ik
H:_ZN [Ze ki gtk Jazbk/—l—Ze WoTi ek lbL,ak] ) (2.4)

kK kK

que pode ser reescrito como:

t . ’ . ; / ;
H— _N ; ; [efz(kfk ).rez.k(rjfn)azbk/ + e~ Wk=kK)riy _ik(rj—ri) bL,ak] . (25)
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Cada dtomo possui trés primeiros vizinhos, entao fixando a origem em um sitio ¢
qualquer e fazendo j variar sobre os primeiros vizinhos, localizados por R; = (—a,0),

Ry = (3, ‘“/_) Ry = (5, —‘“—f) obtemos:

=

_ __Zze i(k—k') Tzak (€fik’za+€ik’za/2eik?’!\/§a/2+€ik;a/267ik;\/§a/2)

ivj k!
_'_efi(k’fk)-ribl’zlak<eik;a/2 + efik;a/Qefik?’!\/ga/Q + efik;a/2eik?’!\/§a/2), (2.6)
=% 9(Bjalbi+ g*(Rblay] . 27)
onde
g(F) = e*® + 2 cos(k, M) —iksa/2, (2.8)
é o fator de estrutura da rede cristalina.
Note que o Hamiltoniano na Eq.(2.7) acima pode ser escrito como
H = (U | Hy | ¥y), (2.9)
k

onde | ¥y) = (ayby)? e Hj, representam, respectivamente, o estado eletronico e o Hamil-

toniano para um dado k. Escrevemos Hj; matricialmente como

Hy = ’ B —tgh) (2.10)
—tg*(k) 0

De posse da Eq.(2.10), obtemos os autovalores de Hy correspondendo a
By =+t | g(k) |= £t | g(k) | \/3+ (), (2.11)

com f(k) = 4cos(3kya/2) cos(v/3kya/2) + 2 cos(v/3k,a)[87]. O grafico da equagio (2.11)

mostrado na Fig.(2.1) representa a estrutura de bandas de uma tinica folha de grafite. A
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Figura 2.1: Representacao da dispersao de energia das bandas em uma monocamada de
Grafeno.

banda de valéncia ( £ < 0) toca a banda de condugao ( E > 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 a auséncia de gap e uma dispersao eletronica conica incomum para pequenos valores
de | £/ |. Os veértices de trés desses cones estd conectados pelos vetores da rede reciproca,
por isso sao equivalentes. Da mesma forma, os outros trés cones também sao equivalentes
entre si. Cada vértice contribui com 1/3 de cone, por essa razao ¢ comumente dito que
dois desses seis cones nao sao equivalentes. Suas posi¢oes no espago reciproco sao dadas

pelos vetores K e K’ como segue:

K= <2_7T’2_7T) K = (2_7T’_2_7T) _ (2.12)
3a’ 3v/3a 3a’ 3v3a
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2.2 Modelo continuo

O Hamiltoniano da Eq.(2.10) provém 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 considerarmos apenas a vizinhanga

dos pontos K e K’. Os termos nao nulos da matriz que representa o Hamiltoniano sao

-

dados em termos de g(k). Entao, 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. Dessa forma, considerando apenas o termo de primeira ordem, g(k)

em torno de K’ pode ser aproximado na forma:

~ !
9(0F) % oK) + 22

e (ke — K) + =7 | (ky — K) + O(6k?), (2.13)

onde 6k =k — K. Depois de avaliar g(lg) e suas derivadas de primeira ordem no referido

ponto, obtém-se as seguintes expressoes:

g(oF) ~ 24 (_—\/5 + zl) g 20 <_—\/§ + ﬁ) ik, (2.14)

2 2 2] 2 2 2 v
7 30, L\ i5n/6
g(0k) =~ ?(kx — ik )e"" ", (2.15)

A fase que aparece no lado direito da equagao (2.15), representada pelo termo expo-
nencial, pode ser incluida no ket de estado sem 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 ¢ dado por

0 hop(k, — iky)

H= , (2.16)

onde hvp = 3at;/2. Esse é exatamente o Hamiltoniano de Dirac bidimensional para
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férmions relativisticos com termo de massa nulo e velocidade da luz ¢ substituida pela
velocidade de Fermi vp =~ ¢/300 m/s. Por esse motivo, é dito frequentemente que os
elétrons no Grafeno comportam-se como férmions relativisticos sem massa. O Hamilto-

niano acima pode entao ser escrito de uma forma mais concisa como
Hy = vpo - p, (2.17)

onde as componentes o = (0,0, 0,) dadas pelas matrizes de Pauli. O grau de liberdade
de spin, descrito pelas matrizes de Pauli ; é chamado de pseudo-spin para distingui-lo do
spin real do elétron que nao estd sendo considerado nessa abordagem. Se considerdssemos
o outro vale centrado em K , encontrarfamos o mesmo Hamiltoniano com k, — —k,.
Assim, a equagao que descreve um elétron no Grafeno, considerando a contribuicao dos
dois vales, assume a seguinte forma:
VpO - P 0
| U) = E | V), (2.18)
0 vpotp

onde F = +hvpk fornece o espectro de energias e | U) = (¥, V) = (s, 05,0 4,00 5)T &
um spinor cujas componentes 'y, 1’5, 1 4,1 5 estao relacionadas respectivamente, com as
amplitudes de probabilidade das subredes A e B. Na auséncia de espalhamento inter-
vales, os estados correspondentes K e K' sdo degenerados, de modo que vamos trabalhar

apenas com o Hamiltoniano bidimensional da Eq.(2.17).
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Capitulo 3

Transmissao e Condutancia em

Simples e Dupla Barreira Magnética

3.1 Ca&lculo da transmissao para barreira magnética

simples em monocamada de Grafeno

O modelo estudado neste trabalho constitui-se da seguinte forma: uma estrutura de sim-
ples barreira magnética em monocamada de Grafeno e também uma estrutura de dupla
barreira magnética em monocamada de Grafeno. Para uma simples barreira magnética,
o potencial vetor é dado por A = B1LgO(z) + B,LpO(x — d). Para sistemas dupla
barreira magnética, o potencial vetor A é relacionado com o campo magnético conforme

equacao abaixo
A= BlLBG)(SC) + BwLB@<I - dl) + BQLB@(I - d2 - Lw), (31)

onde O(z) corresponde a fungao step, By, Br, e Bs correspondem ao campo da bar-
reira da esquerda, campo magnético na regiao entre as barreiras ( nulo ) e o campo da

barreira da direita; onde Lg é o comprimento magnético, dy, ds e L, sao a largura da
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Figura 3.1: Barreira magnética em monocamada de Grafeno. Para a cada regiao de-
limitada, temos os seguintes coeficientes: a;, b; para a regiao I (onde a; = 1 e by =r
corresponde ao préprio coeficiente de reflexao na regiao I); aq, by para a regiao Il e ag, bs
para a regiao [11, sendo que b3 é nulo pois nao hé reflexao na regiao 11 e azcorresponde
ao proprio coeficiente de transmissao .

barreira da esquerda, da direita e o comprimento do pogo, ou seja dy = Lpy, do = Lps

respectivamente.

Na Figura (3.1) n6és mostramos um potencial do tipo barreira magnética simples de
largura I = d. Neste sistema, elétrons em Grafeno podem ser descritos por duas compo-
nentes para cada fungao das equagoes de Dirac—Weyl (DW). Nés ndo consideramos o spin
do elétron. Incluindo um campo magnético perpendicular através de um acoplamento

minimo, as equagao de DW corresponde a

[vpo-(p + eA) + Voo |¥ = EV, (3.2)

onde o = (0,,0,) é a matriz de Pauli, p = (p,,p,) é o momento do elétron e vy =
0.86 x 10°m/s ¢ a nossa velocidade de Fermi no grafeno considerada.

No gauge de Landau, A = [0, A(y), 0] é o potencial vetor. Devido ao nosso sistema
em nosso modelo ser homogéneo ao longo da diregao y, o vetor de onda transverso k, ¢
conservado. O sistema de uma barreira tinica em monocamada de Grafeno de largura

"d" e altura "B" pode ser representado conforme Fig.(3.1).
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Resolvendo-se a equagao de Schrodinger em cada regiao para energias menores que a
altura do potencial (F < V;) encontramos as fungoes de onda do elétron na regiao I, I1

e 111 podem ser expressadas respectivamente por

U, = aetvvetha® byekvyeikem 3.3
I ! (ko +iky) 0 (—kqo+iky) (3.3)
E E
A . 1 A A 1
\I/II — a2€zkyyequx + ngzkyye—quaz
(gz+igy) (=gz+tigy)
(E-Vo) (B-Vo)
A . 1 A A 1
\IIIII — asezkyyezkmx + bgezkyye—zkmz
(ko tiky) (ko tiky)
E E

Por conveniéncia, nés expressamos todas as quantidades em adimensionais através
de dois parametros caracteristicos, o comprimento magnético Lg = \/% e a energia
Ey = %1; Para um valor realistico By = 0.1 T, n6s temos Lp, = 811 AeEy=170
meV[77] os quais constituem o comprimento e a escala de energia tipicos. Serdo estes os
parametros utilizados em todos os cdlculos seguintes.

Na Eq.(3.3), temos que k, = k,cosy e k, = k,sin ¢ sao os vetores de onda perpen-
dicular e paralelo sendo para a regiao do poco k, = (EQ)I/2 ek,= (k:QE + k;)l/Q e para a
barreira os vetores de onda sao respectivamente ¢ = (q2z + q§)1/2 , = FEF-VW| 2)1/ 2
e ¢y =k, + eA. Usando a continuidade das fungdes de onda e obedecendo as condigoes
de contorno, encontramos o coeficiente de transmissao tanto pelo método da matriz de
transferéncia quanto analiticamente.

Em ambos os casos que iremos estudar(simples e dupla barreira magnética em mono-
camada de Grafeno), o cédlculo da transmissividade é feito usando o seguinte procedi-
mento:

(a) resolve-se a equagao de Schrodinger em cada regiao de potencial constante, para

+ikx

um valor fixo da energia F, cujas solucoes sao ondas planas. do tipo e*"*, onde k é um

nimero real na regiao do poco e imaginario nas regioes das barreiras.

46



(b) em seguida, escreve-se a func¢ao de onda em cada regiao, como combinagao linear
dessas ondas planas.

(c) usam-se as condigdes de contorno apropriadas em cada interface e obtem-se uma
equagao 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 d4 a transmissividade da particula T'(E), que é uma fungao
continua da energia.

Os passos (a)-(c) acima referidos, constituem basicamente, o método da matriz de
transferéncia para o cédlculo da transmissividade, que no contexto deste capitulo, refere-
se ao caso de um movimento unidimensional.

Inicialmente, consideramos cada componente das respectivas funcoes de onda para
cada regiao I, IT e III conforme as equagoes Eqgs. (3.3) . Para a regiao I e 11, obtencao dos
coeficientes a; by, as e by considerando x = 0, sendo que a; = 1 e by = r, respectivamente

o coeficiente de reflexao. Temos,

1 +r = a9 + bg (34)
(kw + Z'ky) T(_k:c + Z.k’y) - (Qac + Z'Qy) (_Qa: + Z.Qy)
g B MEw B

Agora, fazendo a primeira e segunda componente das equagoes Eqgs. (3.3) para as

regioes II e III, obedecendo a condicao de contorno x = d, obtemos,

eik”‘d + Te_ik””d — ageikxd + bge_ik”‘d (3.5)
(g +igy)as | (=G +ig)bs _ (Ka +z’k:y)a b (—ky + iky)
(E - Vp) (E - Vh) E T B

Sendo a3 = t e b3 = 0, pois nao hé reflexao para a regiao III e fazendo a seguinte

simplificagdo 01 = (1/FE) e 09 = (1/(E — Vj)). Reescrevendo a Eq. (3.5) em forma de
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matriz, obtemos,

1 1 1 1 1 as
O'l(k’a; ‘|—’Lk’y) 01(—]€x+iky) r 02(qx+iqy) 02(—qz+iqy) bg
(3.6)
que pode ser simplificada como,
1 a9
M = M, . (3.7)
T bQ

Isolando a matriz com os coeficientes ay e by da Eq.(3.7), obtemos,

(05} 1 1
= MM, . (3.8)
bg T

Repetindo o mesmo procedimento para a Egs.(3.5),0btemos

eiqg;d e—iqxd as
02(qx +igy)e=? oa( =gy +igy)e "% bo
piked o—ikud "
, (3.9)
o1(ky + iky)e=d oy (—k, + ik,) 0
Reescrevendo a Eq.(3.9), obtemos
a9 t
M2 - M3 y (310)
by 0
ou ainda,
t 1 (05}
= MM, . (3.11)
0 by

Utilizando a Eq.(3.8) em Eq.(3.10), obtemos
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t o . 1
== Mg M2M1 MO (312)
0 r
a T T a
3] _ 11 112 1 ’ (3.13)
b3 Ty Ty b1

onde Tiq, Ti2, 151 e Ty correspondem aos elementos da matriz de transferéncia, que
relaciona os coeficintes de saida ( as, b3) com os de entrada ( a,b;), sendo que os

respectivos elementos se relacionam da seguinte forma: 71, = 15, e 112 = 13;. Sendo

_ [ai—az][ou—a3 B14B27[B3—a _ (kotiky)e'szd _ 2(gatigy)e=?
que T22 - [ 2 ][ 2 ] + [ 2 ][ 2 ] Onde a; = e—tkadl, Qg = ore—tkadg,
_ “Yztigy _ o1(ketiky) _ (kotiky)e iawd _ 02(—gutigy)e”"9e? _ (ga+igy)
a3 = w 0 = ooge B = e ikadl, 3 By = oo Fadk, e ;3 = 4
; _ (M7 ¥3 774 01495 1793+04 _ (katiky)etsd _
respectivamente e Ty = [152][—45—] + [Z52][%5%], onde v, = “t—, 7, =
02(gztigy)e’ar? _ “4xtigy _ o1(ke—iky) 851 = (kxtiky) 8o = 02 (=gutigy)e” =4 Sa =
oretkzdlg, ) V3 = @ Y4 = 02¢ y Y1 = e—ikgdp,» V2 — ore—tkzdf, y 03 —

.1 ko, —1ik . .~ .
(q“;”q ) e 6y = %’Q respectivamente. Temos que a transmissao 17" pode ser obtida
T T

utilizando T' = 1/ | ta2 | 2, que corresponde a transmissao para simples barreira magnética

em monocamada de Grafeno. Em termos de comparacao, obteremos agora o coeficiente
de transmissao t analiticamente. Usando as condigoes de contorno para as equagoes
(3.3), temos: a; = 1,by = r, a3 = t e b3 = 0. Para as primeiras componentes da
funcao ¥;(x = 0) = ¥ (z = 0), conforme obtemos anteriormente, usamos 1 + r =
as + by e utilizamos kf = k, + ik, ky = k, — iky, ki = q. +iq, e ky = q. — ig,
por critério de simplificagao. Obedecendo o mesmo procedimento para as primeiras e
segundas componentes das fungoes de onda para as regioes Il e I11, obtemos usando
Urr(z =d) = Vyp(z = d) as seguintes equagoes: 7 = ay + by — 1, oy (ki + ki) = 201k,
ape'®ed 4 hye~ited = tethed | g, eltedg Lt — bye~Medgyky = tethdo k. Fazendo as devidas

substituicoes, obtemos:

(Eiqmd(O'lkl+ — 0'2]{?;)

by = ——
2 €7qud(0'1]€1+ + O'Qk;)

az (3.14)

49



B 201 ke d g
e—igzd | A; | 2p—igqzd _ o—iged | B; | 2pigzd” 1

a9 = (315)

onde A; = (01ky +o2ky ), A5 = (01k{ +02ky ) , Br = (01ky —02ky ) e B} = (o1kf —oaky).

Obtemos para o coeficiente de transmissao t,

kx " —iked
t= s . (3.16)
[k2qe cos(qpd) — Zsen(qzd)(sz + 2% - kyQy]
Fazendo T' =| t*t |, obtemos,
T = i — , (3.17)
(k243 cos®(qad) + sen®(qud)[(F55— + ZT — kyay)?]

que corresponde ao coeficiente de transmissao para uma simples barreira magnética em
monocamada de Grafeno. Na préxima secao, apresentamos o cdlculo para dupla barreira

magnética em Grafeno.

3.2 C(Calculo da transmissao para dupla barreira mag-

nética de Grafeno

Agora, realizaremos o procedimento para o cdlculo da transmissao em dupla barreira
magnética, conforme Fig.(3.2) de larguras Lp, = Lp, = d, onde Lg,, Lp, correspondem
as larguras das barreiras esquerda e direita e L,, é a largura do pogo. Utilizando também
o método da matriz de transferéncia. Para esta estrutura, devem ser acrescentadas as

devidas fungoes de onda para as regioes IV e V, correspondendo a:

1 1

Uy = agetvvelds® ‘ + byethvye—iaa® , (3.18)
(gztigy) (gztigy)
(EiVO) (E*Vo)
) ) A A 1
\IJV — a5€zkyyezkg;x + b5€Zkyy€_kaI
(kz+iky) (katiky)
E E
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Esquerda

bl bE b3 bq b5

da Direita -

M

d, L,+d, L,+d,+d,

Figura 3.2: Representagao esquemadtica de um sistema de dupla barreira, formado pela
jungao de duas barreiras simples, cujos coeficientes sao mostrados em cada regiao, para os
seguintes parametros: d;( largura da barreira esquerda), dy(largura da barreira direita)
e L, ( largura do pogo ).

Consideremos agora que a particula incida sobre um sistema de dupla barreira, de
largura L1 = Lpo = d, separadas por uma regiao de poco de largura L,,, cujo esquema
e mostrado na Fig.(3.2). Quando a particula incidente tem a mesma energia de um
desses estados ligados, a curva de transmissividade apresenta um pico de valor unitério
T(E = E,) = 1; neste caso dizemos entao que ocorreu um tunelamento ressonante.

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

Como citado no inicio deste capitulo, nés analisamos as propriedades dindmicas de
simples e dupla barreiras magnéticas em monocamada de Grafeno. A escolha deste
problema para compor o trabalho desta tese, deveu-se basicamente as recentes descober-

tas sobre o Grafeno e suas inimeras aplicagoes ( com gap, com potenciais eletrostaticos,
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barreiras assimétricas, etc ). Analisar as propriedades da Probabilidade de Transmissao
T, em funcao do dngulo de incidéncia ¢ e em fun¢ao da energia de Fermi, da condutancia
em funcao da energia de Fermi, da distdncia e do préprio campo magnético B fornece
interpretacoes e um bom entendimento destes sistemas utilizados na area de pesquisa do
grafeno tendo em vista futuras aplicagoes.

Utilizando o mesmo procedimento para simples barreira e as devidas condigoes de

contorno, obtemos o seguinte produto de matrizes:

= M7 Mg My MyM; ™ My M Mg : (3.19)

onde M;, Mg, M5 e M, correspondem respectivamente a:

eikapg e—ikapg
M; = (3.20)

eik:szzo.lkil— _eikszzo.lkl—

etd=Lp2 etz Lp2
Me=| ‘ (3.21)
elarlp2 g, /{;; —ellp2 g, ky
etz Lp1 e~ tqrLpr
Ms = . N i (3.22)
it lri gyt —eiheloly, ko
eikapl e—ikapl
M, = , (3.23)

ik L + ik L —
62 ® plalkl _€Z ® p10'1]{31

onde L, = dy + L, e Ly, = dy + L,, + dy. Vale frisar que, para o sistema dupla
barreira o termo as corresponde ao préprio coeficiente de transmissao t e bs é nulo, pois
nao ocorrem reflexdes para regioes posteriores & barreira.

Fazendo também a analogia da simples barreira para com a dupla barreira, obtemos
uma expressao analitica em funcao da transmissao 77 para a transmissao de uma dupla

barreira magnética em monocamada de Grafeno. Considerando que ambas barreiras
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estejam separadas por uma distancia L,,. O vetor de onda k, é o mesmo na regiao entre
as duas barreiras, para a esquerda da primeira barreira e para a direita da segunda
barreira. Para cada barreira nés podemos usar os resultados dados pela expressao de
T para simples barreira magnética. O resultado para os coeficientes de transmissao e

reflexao, matricialmente, pode ser escrito como,

t
= MMy, Mg = Mp . (3.24)
r 0 0
Neste caso, My, Mg e My sao as matrizes de transferéncia para a esquerda da primeira
barreira e para a direita da segunda barreira e entre as barreiras respectivamente. O

elemento M;; da matriz de transferéncia para uma barreira simples em coordenadas

polares é
My = myeX (3.25)
1 0 2 v
mi = [cos2(/<aL) + < _c?s?igs;€n¢) sen?®(kL) (3.26)
A fase y é dada por
X = —arctg l(l _Szgzze:ois;nqb) tg(nL)] + kL, (3.27)

onde s; = sgn(E — V). Encontrando Mpq1, nés obtemos

| Mp1y |2: MLuMRne*ik“L = (‘ mia |2 - | My |2)2 +4 | mi1 ‘2| My, |2 COS(kzL - X),
(3.28)

onde o elemento de matriz de uma simple barreira é

] . : : ‘
Moy ¢ cos(2ka + ¢) — 20 sen (2/{@)] + {isen (2ka) — spe cos(2ra — ¢)

- 2 cosf cos ¢ S1 S;
(3.29)
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Desta forma, o coeficiente de transmissao é dado por,

L ! (3.30)

Tiot(E) = ’
t t( ) | My, |2 T12 + 4R, COS2(kaw - X)

onde T} e R = 1—1T] sao os coeficientes de transmissao e reflexao de uma barreira simples,
respectivamente. O minimo da transmissao ocorre para kL, — x =nm e é
2 2
th th

o = = 31
tot T12 + 4R1 (T12 - 2)2 (3 3 )

Isto ¢ um aumento da funcio de 7} com um valor méaximo T/%" = 1 quando T} = 1.
Verifica-se que aqui nés nao podemos usar o argumento que a transmissao através de uma
simples barreira é pequena desde que haja o tunelamento Klein para kL. = nm na qual a

Eq.(3.31) fornece T/ = 1.Quando o cosseno da equagao (3.31) se anula, a transmissao

se aproxima da unidade a qual ocorre para T, =1,
kL, —x=02n+1)r/2,n=0,1,., (3.32)

onde L,, é a distancia entre as duas barreiras. Entao para uma dupla barreira ndés

temos duas condicoes, para ter o médximo de transmissao, denominada

KLy =nm, kyLy, —x = 2n+ 1)7/2, n=0,1,.., (3.33)

Desta forma, verifica-se que para haver maximos de transmissao, sao consideradas
duas condigoes de contorno. Verifica-se que, apesar de inicialmente os resultados para
transmissao em funcao do dngulo de incidéncia ser aparentemente similar para dupla

barreira, as condi¢oes de obtencao dos picos de transmissao é diferente.
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3.3 Anadlise da transmissividade

Para as quase-particulas de baixa energia ( elétrons e buracos) no Grafeno, o Hamiltoni-

ano pode ser descrito como,

H=vpo-p+V, (3.34)

onde p = (ps, pz) € 0 operador momento, v é a velocidade de Fermi e o corresponde a
matriz de Pauli. N6s consideramos V' = V/(x) como sendo o potencial unidimensional.

Entao a equagdo HV(x,y) = E¥(x,y) admite solugoes de spinors da seguinte forma,

Wy = | Y (3.35)

¢B(x>y)

devido & invaridncia translacional ao longo da direcao y ndés tentamos solucoes da forma
U (z,y) = exp(ik,y)[d1 (), d(z)]" com T denotando a transposta do vetor linha. Entao

¢1(x) e ¢y(x) obedecem as equagdes diferenciais acopladas de primeira ordem,

—ild/dx + kylds(2)py = c¢; (3.36)
—ild/dx — ky|lp, = e,

onde ¢ = E — V. Para simplificar a notagao, introduzimos as varidveis adimensionais:
t — tljvp, 7 = IT, U — vpt, Vo — E)V, E — EgE, Eq = hvp/l. Para um potencial step
V(z) = VoO(z) as solugbes das equagdes sao,

eiklx + Te—iklx

al@,y) =c si[eeHi0 _ pemikia—io ( )

te:l:ikgz

Up(x,y) = ey , 3.38
B(x y) € :tsitezl:(ikzx-&-i(t)) ( )

onde o sinal s; = sgn(E — V;), k; = [} — k] com i = 1,2, tanf = k,/kie tang = k, /ks.

Apbs o uso dessas solugoes a x = 0 nés obtemos a probabilidade de transmissao T = tt*
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Figura 3.3: (a) Diagramas esquemdticos da transmissao através de um potencial step
para um elétron com E > Vj ou indice de refragao positivo. (b) similar a (a), porém para
fndice de refracao negativo ou £ < V.

e consideramos dois diferentes casos: (1) £ < V4 nos conduzindo a,

92 cos 20 4 cos?6
t __2cos?) _ 3.39
E<Vp e~ 4 ¢—i¢’ BE<Wo 1+ COS(Q - ¢) ( )
e (2) E >V, que conduz a
9 cos 20 4 cos 26
t _ _2c08%0 _ _ 3.40
E>Vy e—i0 —+ eid’ E>Vo 1+ COS(O + ¢) ( )

Usando a conservacao do momento do elétron na direcao y a x = 0, nés obtemos a Lei
de Snell na forma senf = (1 — V/E)sen¢. Para £ < V; o potencial step atua como meio
de indice de refracao negativo e um feixe incidente de elétrons pode ser focalizado para
a direita do potencial step(conformer Fig.3.3(b)). O angulo critico é senf. = (1 —V/E).
Para F < V}/2, encontramos que 6. ¢ imagindrio ( k; é imagindrio) e entdo o elétron ¢é
confinado para a direita da interface 4 = = 0.

Em seguida, consideramos uma barreira de potencial de largura . De um ponto de
vista da 6ptica, a barreira atua como um meio de indice de refragdo 1 —V/E. Quando nés

introduzimos uma onda a um angulo de incidéncia 6, ela se divide em ondas transmitidas
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Figura 3.4: Diagrama esquemético de miiltiplas reflexoes dentro de uma barreira.

e refletidas, sendo que a onda transmitida dentro da barreira é refletida de forma muiltipla
ds duas margens a © = 0 e W, como mostrado na Fig.(3.4).

A diferenca nas trajetérias 6pticas ao longo da barreira, entre as ondas transmitidas
ty ety &,

AL = (1-V/E)(BC + CD) — BN, (3.41)

onde BC = CD = W/cos¢p e BN = 2W tan ¢senfl. Usando senf = (1 — V/E)sen¢, nés
obtemos

AL =2(1—-V/E)W cos ¢. (3.42)

A transmissao total é dada por T =| t; |> + | t2 |> +2 | t1 || t2 | cosd com a
correspondente diferenca de fase,

d =k AL =2k (1—(1—V/E)W cos ¢. (3.43)

A transmissao é méxima quando | ¢ |= 0, 27,47 e minimo para | § |= 7w, 37. Para
obtermos a transmissao total nés definimos r e ¢ para ser, respectivamente, as amplitudes
de reflexao e transmissao fora da bareira e 1’ e t' as correspondentes amplitudes dentro

da barreira. As diferentes combinagoes de ondas transmitidas através da barreira sao,
tt', tt'r2e P ginmd (3.44)
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e a amplitude de transmissao total

ty =t (1472 4 . 4200 oy — 11— 269, (3.45)

Entao a probabilidade de transmissao total T} = ¢t} é,

T, = 1/[1 4 Fsen?(6/2)] (3.46)

com F = 4R/(1 — R)% Sendo R=| 7' |* e T = tt/. Usando as equagoes (3.37) e (3.38)
nés obtemos F' que corresponde a,

[1 —cos(0 — ¢)[1 + cos(f + ¢)]

F—
cos? 6 cos? ¢

. (3.47)

Usando as equagoes (3.46) e (3.47), nés encontramos a probabilidade de transmissao

para uma barreira simples,

T cos? f cos? ¢

A4
[cos 1 cos 0 cos @] 4 sen?pu(1 — ssosenfsene)?’ (3.48)

onde p = koW. Substituindo p = n7 na eq.(3.37), nés obtemos as energias as quais a

ressonancia ocorre ( 7' = 1),

E = Vo & hoplkl + n’n® /W22, (3.49)

Nés teremos ao menos uma ressonincia se

W > n/V. (3.50)

Enfatizaremos a influéncia do campo magnético nos resultados das ressonéncias.
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Figura 3.5: (a) Diagrama esquemético da transmissao através de uma barreira de largura
W. (b) A funcéo de onda de um estado localizado.

3.4 Calculo da condutancia para tinica e dupla bar-
reira magnética em Grafeno e densidade de cor-
rente para dupla barreira magnética

Baseada na férmula da condutancia de Laudauer-Buttiker[79], a conduténcia balistica

neste sistema pode entao ser escrita como

/2
G/Gy = / T(Ep, Epseng) cos ¢pde, (3.51)

—7/2

onde ¢ é o angulo relativo a direcao x e Er é a energia de Fermi. O fator Gy =
2¢*EpL,/(mh) é considerado como unidade de condutancia, onde L, > Lp ¢ a largura
da amostra na direcao y. Aqui nés consideramos somente a condutancia através das bar-
reiras e nao consideramos a contribuicao da regiao antes e depois da estrutura ressonante.
Usando a probabilidade de transmissao, a densidade de corrente (I), devido a voltagem

bias (V, — E'L) ao longo da diregao z é dada por,

e /2
5 [ T@E) - HE+ AREE cos(0)ds (3.52)
VFp —7/2

onde f(FE) é a func¢ao de Fermi. Para baixas temperaturas, a fungao [f(E) — f(E + €V})]

pode ser aproximada por —eV,d(FE — EFr). Entao, podemos encontrar a expressao para

99



a densidade de corrente para baixas temperaturas como

w/2
R / T(6, eVy) cos(6)do (3.53)

—7/2

onde \ = 4e?’L,vp/(2rLg)* . Os célculos das grandezas probabilidade de Transmissao,
Conduténcia e densidade de corrente, fornece uma andlise detalhada das propriedades da

estrutura barreira magnética simples e dupla em monocamada de Grafeno.
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Capitulo 4

Resultados

Antes de discutirmos os resultados numéricos obtidos das expressoes analiticas para a
transmissividade em simples barreira magnética em monocamada de Grafeno e dos re-
sultados para a matriz de transferéncia para dupla barreira magnética, desenvolvidas nos
capftulos anteriores, convém recapitularmos a metodologia para o cdlculo dessa trans-
missao. De um modo geral, esta técnica consiste em relacionar os coeficientes das ondas
que incidem nas interfaces da barreira magnética [veja a Fig. (3.1)] com os coeficientes
das ondas que sao espalhadas (refletidas). Os portadores de carga nessas estruturas sao
descritas como férmions sem massa governados pela equacao de Dirac. Como dito ante-
riormente, isso resulta em propriedades incomuns nas propriedades de transporte devido

as caracteristicas quirais.

4.1 Transmissao para barreira magnética simples e

dupla em monocamada de Grafeno

A Fig. (4.1) mostra a transmissao através de uma barreira magnética para uma incidén-
cia normal como funcao da energia de Fermi para d = 1 e campos magnéticos de 0, 0.1,

0.2 e 0.5 Tesla e potencial da barreira V; = 0. Os resultados mostram que para cam-
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pos magnéticos diferentes de zero, oscilagoes caraceterisicas de tunelamento ressonante
aparecem. A medida que o campo aumenta ocorre um aumento do confinamento dos
eletrons fato que pode ser observados nos picos ressoanantes mais estreitos. Os picos

ressonantes sao associados a Fabry-Pérot e sao obtidos quando 7' = 1 na expressao da

probabilidade de transmissao T = k2q¢?/[k2q? cos®(q.d)+sen?(q.d) [(ﬁ 2L —kyqy)?

202 201
quando ¢.d = n7 e vale E = Vj & hwp[k} 4+ n’n*/ W?2)'/2 para incidéncia normal.

Transmissao

0,0 ' 1 ' ! L 1 L 1 L

Figura 4.1: Probabilidade de transmissao para uma simples barreira magnética em mono-
camada de Grafeno, para os seguintes parametros: Vo5 =0,d =1 e ¢ = 0. Caso o campo
magnético seja nulo, temos uma transmissao total.
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Na Fig.(4.2) mostramos o efeito do campo magnético na transmissividade, agora
adicionando uma barreira de potencial ( Vy = 10E, ). Podemos observar que para B = 0
a barreira de potencial permanece perfeitamente transparente. Isto é uma caracteristica
dos férmions sem massa de Dirac e estd diretamente relacionado ao paradoxo de Klein da
eletrodindmica quéntica e distingue claramente a transmissividade de uma estrutura com

barreira magnética de uma estrutura de barreira elétrica. Podemos ainda observar que o

1,0
.../ \~\/ \/,/ \
0,8 |
3
»n 0,6 |
R
£ L
n
c
lg 04 L
t——B=0
—B=005T
0,2 - B=01T
—B=02T
I B=05T
0’0 L | L | " | ' | ' | fl | ' 1 " | "
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18
EF/E0

Figura 4.2: Transmissao para barreira tinica de Grafeno para diferentes campos magnéti-
cos com os seguintes parametros: d =1 e Vy = 10Ej.

aumento do campo magnético diminui a transmissividade nas regioes fora da ressonancia
criando um gap de transmissao no intervalo Vo — A < F < Vi + A e que cresce com o
aumento do campo magnético. Realmente para dngulo incidéncia zero nesse intervalo, o
vetor de onda na barreira é complexo (ver Fig. 4.3 para B = 0.5 Tesla) nio existindo

estado eletronico (ondas propagantes) mais sim ondas evanescentes na regiao da barreira
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e a probabilidade de transmissao decai exponencialmente. Fora desse intervalo os elétrons

1 0 1 1 1

| ——REAL
------ complexo
B=05T;V =10

E./E,

Figura 4.3: Vetor de onda ¢, em fungdo da Er/E, para os parametros: B = 0.5 T e
Vo = 10E, para uma barreira magnética simples em monocamada de Grafeno.

estao no modo propagante e os picos ressonantes de Fabry-Pérot valem F = Vy+hvp [k’f, +
n?m2/W?2Y/2, Uma outra distingdo entre a transmissividade com barreiras magnéticas e
elétricas pode ser observado no gréfico da transmissao em funcao do angulo de incidéncia
conforme mostrado na Fig.(4.4) para uma barreira magnética com campo magnético
igual a 0.2 T e uma barreira elétrica com potencial Vy = 10E,. Podemos observar que
a aplicacao do campo magnético gera uma quebra de simetria no grafico da transmissao
quando comparado com a barreira elétrica. Nos dois casos existem determinados dngulos,
chamados de angulos criticos a partir do qual a transmissividade se anula e que distingue
o modo propagante do modo evanescente e podem ser obtidos a partir do momento que o
vetor de onda ¢, se tornar complexo, isto é, quando(E —Vp)? = (k,+A)? que corresponde
a um angulo critico dado por ¢, = arcsen((| Er — Vo | —A)/EF). Dessa forma, o angulo

critico para um potencial Vj constante pode ser relacionado com a energia de Fermi e
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Figura 4.4: Probabilidade de transmissao para uma simples barreira magnética com os
seguintes parametros: B = 0.2 T e V; = 0 ( linhas pretas ) e B = 0. e Vi = 15E) ( linhas
vermelhas ), para uma energia fixa de Er = 15Ey.

65



com o campo magnético. Analisaremo os efeitos da variacdo no campo magnético das
barreiras, conforme pode ser visto na Fig.(4.5), para os seguintes parametros: na parte
(a), usamos B = 0.1 T; na parte (b), B = 0.2 T e na parte (c), B = 0.5 T, sendo o

potencial V5 = 0 e a largura da barreira d = 1.

(b)

energia E/E

& I I O R I O 3 i dbsg o 0 50 ok &
/ /

/

Figura 4.5: Contorno do plot de transmissao através de simples barreira magnética, para
o0s seguines campos magnéticos: na parte (a), B = 0.1 T, na parte (b), B=0.2 T e na
parte (c), B = 0.5 T, sendo o potencial V5 = 0 e a largura da barreira d = 1.

O contorno do plot de transmissao que pode ser observado na Fig.(4.5), mostra a
probabilidade de transmissao em funcao da energia de Fermi e em funcao do angulo de
incidéncia. A medida que o campo aumenta ocorre um aumento do confinamento dos
eletrons fato que pode ser observados nos picos ressonantes mais estreitos.

Neste momento, analisaremos a transmissao para duplas barreiras magnéticas, em
funcao da energia de Fermi e em funcao do dngulo de incidéncia. A probabilidade de

transmissao para dupla barreira magnética é mostrada nas figuras 4.6 a 4.9 onde pro-
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cederemos de forma similar & analise da simples barreira, com transmissao dependendo
do angulo de incidéncia e da energia de Fermi, separadamente, verificando a influéncia
dos parametros estruturais. Nas Figs. 4.6(a) e 4.6(b) mostramos a probabilidade de
transmissao 1" para dupla barreiras magnéticas simétricas com potencial Vy; = Vo = 0.
Observamos dessas Fig.(4.6) (a) e (b) oscilages ressonantes (7' = 1) devido & interfer-
éncia de Fabry-Perot para dngulos de incidéncias obliquas em vez da incidéncia normal.
Das Figs.4.6(a) e (b), podemos verificar que o angulo critico aumenta com o aumento da

energia de Fermi e a diminui com o aumento da intensidade do campo magnético.
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Figura 4.6: Probabilidade de transmissao para o sistema dupla barreira magnética em
monocamda de Grafeno para os seguintes parametros comuns em (a) e (b): d; = do =
L, = 1, correspondendo &s larguras da barreira esquerda, direita e largura do pocgo. e

potencias Vp; = Ve = 0.

As Figs.4.7(a) e (b) mostram a transmissividade para dupla barreira assimétrica,

para By = By = 0.1 T e Er = 5Fj. Verifica-se que as posicoes e o nimero dos picos de
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ressonancia mudam com o aumento da largura ds e com o crescimento da largura do pogo
Lw , mas o angulo critico permanece com o mesmo valor. Essas caracteristicas implicam
que, ambas, a largura da barreira magnética e a largura da regiao nao-magnética tem
influéncia na dependéncia angular da probabilidade de transmissao mas nao tem efeito

no angulo critico.
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L d,=1 d,=05 w= 0211 ---d=1d,=1w=05"
: ——-d,=1 d=2 w= : ——-d,=1 d,=1w=2 | i
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Figura 4.7: Probabilidade de transmissao para dupla barreira magnética com os seguintes
parametros:B; = B2 = 0.1 T, dy = dy = L, = 1 e os potenciais correspondem a

Vor = Voo = 0. Para (a) e (b) usamos para o mesmo valor para energia de Fermi,
Er = 5E).

As Figs.4.8(a) e (b) mostram a dependéncia da probabilidade de transmissdo em
funcao da energia de Fermi para uma dupla barreira magnética simétrica.. Na parte (a),
usamos angulo de incidéncia ¢ = 0 e B; = By = 0.1 T( linha continua) , B; = By = 0.05
T (linha tracejada) e By = By = 0.2 T ( trago e ponto) e potencial de Vo, = Voo =
0. Na parte (b), usamos B; = 0.1 T e By = 0.1T (linha continua), B; = 0.1 T e
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Figura 4.8: Probabilidade de transmissao para dupla barreira magnética como funcao da

energia de Fermi. Para (a) e (b), sdo considerados os parametros d; = dy = L, = 1,
%1:%2:0€¢:0.
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B; = 0.05 T ( linha tracejada) e B; = 0.1 T e By = 0.2 T ( trago e ponto). Para
ambas figuras, consideramos largura da barreira esquerda, direita e largura do poco
d, = dy = L,, = 1. Podemos observar dessas figura que o aumento do campo magnetico
produz um deslocamento dos picos e maior confinamento dos elétrons, isto pode ser visto
mais claramente no primeiro pico ressonante que é mais estreito.

Nas Figs (4.9) (a) e (b) mostramos a transmissividade em funcao da energia de Fermi
para diferentes parametros estruturais com incidéncia normal e campos magnéticos B; =
Bs; = 0.1 T. Na parte (a), usamos d; = ds = L,, = 1 ( linha continua ), d; = 1, dy = 0.5
e L, = 1(linha tracejada) e d; = 1, do = le L, = 2 (trago e ponto). Para a parte (b),
usamos: d; = dy = L,, = 1 ( linha continua ), d; =1, dy = 1 e L,, = 0.5(linha tracejada)

ed; =1, dy =1e L, = 2 (trago e ponto).
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Figura 4.9: Probabilidade de transmissao para dupla barreira em monocamada de
Grafeno com incidéncia normal Em (a) e (b) considera-se as barreiras simétricas, corre-
spondendo a B; = By = 0.1 T e potenciais V; = Vga = 0.
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Na Fig.(4.9)(a), podemos observar que quando a barreira é assimetrica, ocorre uma
supressao do primeiro pico ressonante que fica mais estreito para ds > d; ( linha trago-
ponto) e mais largo para dy < d; (linha tracejada).

Na parte (b) da Fig.(4.9), observamos que, aumentando a largura do pogo, ocorre o
aparecimento de mais um pico ( linha tracejada ) em comparacao com outros parametros
estruturais ( linha continua e pontilhada ). Em linhas gerais podemos observar que a
probabilidade de transmissao oscila com a variacao da energia de Fermi para incidéncia
normal. As formas das curvas estao intimamente relacionadas com a altura e a largura
da barreira. Em outras palavras, para incidéncia normal a probabilidade de transmissao
pode ser modulada através da mudancga dos parametros estruturais e a energia incidente.
Como ja foi mencionado acima, no caso de uma barreira elétrica, temos um transporte
perfeito conhecido como tunelameneto Klein, que é independente da largura e do po-
tencial da barreira. Entretanto, a situacao é completamente diferente para estruturas
barreiras magnéticas.

Na Fig.(4.10) temos a probabilidade de transmissao para dupla barreira magnética
em monocamada de Grafeno para os seguintes parametros: B = 0.1T ( linha preta ), B =
0.2 T ( linha vermelha ) e B = 0.5 T ( linha verde) para potencial de V1 = Vo = 10E,
e d; = dy = L, = 1. Vale frisar que para as trés situacgoes, as barreiras sao simétricas
( By = By) e em comparagao com a barreira simples (Fig.4.2), a trasmissividade para
dupla adiciona picos ressonantes na regiao do gap de tramsmisao devido a estados ligados
na regiao do poco.

Essas propriedades especiais oferecem a possibilidade para controlar feixes de elétrons
em Grafeno. Similar ao procedimento da andlise da trasnmissao para simples barreira,

onde analisamos a transmissao com o seguintes graficos: T X E, T'x ¢ e T' x E X ¢,

procederemos da mesma maneira para uma estrutura dupla barreira magnética, conforme
pode ser visto na Fig.(4.11).0s resultados verificados tanto para a Figura (4.11) quanto

Fig.(4.12) indicam as mesmas leituras, no que se refere aos primeiros picos surgirem para
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Transmissao

VL

20

Figura 4.10: Transmissao em fungao da energia de Fermi para dupla barreira magnética

com os seguintes pardmetros: B = 0.1T, B = 0.2 T e B = 0.5 T para potencial de
Vor=Voo=10Ey e dy =dy = L, = 1.
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Figura 4.11: Probabilidade de transmissao para dupla barreira magnética. Em (a),com
dependéncia na energia de Fermi. Em (b), mostramos a dependéncia da Transmissao
com o angulo de incidéncia para os seguintes parametros estruturais: Em (a): d; =
dy = L., = 1, correspondendo & largura da barreira esquerda, direita e largura do poco e
By =B;=02T.Em (b): d, =dy = L, = 1, para campos de B; = By = 0.2 T. Para
ambas Figuras, (a) e (b),0 potencial das barreiras corresponde a Vy; = Vg = 0.
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Figura 4.12: Contorno do plot de transmissao para dupla barreira magnética com os
seguintes parametros: na parte (a), By = By = 0.1 T, na parte (b), By = B, =02 T e
na parte (¢)B; = B, = 0.5 T. Em (a), (b) e (c), usamos para largura da barreira direita
e esquerda d; = dy = 1 e largura do poco L,, = 1, sendo os potenciais Vy; = Vo = 0,
respectivamente.

os primeiros valores da energia de Fermi ( conforme Fig. 4.11(a)). A regido de ¢ negativo

ja evidenciam picos, mesmo para valores relativamente baixos de energia de Fermi.
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4.2 Condutancia para simples e dupla barreira mag-
nética em monocamada de Grafeno

A probabilidade de transmissao nos conduz diretamente ao fato que a condutéancia angu-
larmente medida estd relacionada aos parametros estruturais. Na Fig.(4.13) apresenta-
mos a condutancia em func¢ao da energia de Fermi para uma simples barreira magnética
em Grafeno, para os seguintes campos: 0.1( linha preta), 0.2 (linha vermelha) e 0.5
T (linha verde). Podemos observar que a medida que o campo magnético aumenta os
elétrons ficam mais confinados na regiao da barreira diminuindo o valor da condutancia
e aumentado as oscilagoes ressonantes. Observamos também que para baixas energias
de Fermi ocorre uma supressao do tunelamento com o aumento do campo magnético da

barreira. Uma situacao diferente, com relagao a Fig.(4.13), € a inser¢do de um potencial

G/GO

Figura 4.13: Condutancia em fungao da Energia de Fermi para uma simples barreira
magnética de Grafeno para os seguintes parametros: Vy = 0 e largura da barreira d = 1,
para os campos magnéticos de 0.1, 0.2 e 0.5 T.
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eletréstatico juntamente com o campo magnético, conforme mostra a Fig.(4.14). Nesta
figura, mostramos a condutincia para simples barreira em funcao da energia de Fermi,
com os seguintes parametros: B = 0.1 (linha preta), 0.2 (linha vermelha) e 0.5 T ( linha
verde), para Vo = 10E; e d = 1. Para baixas energias o efeito do campo é diminuir a
condutancia diminuindo as oscilagoes ressonantes. Podemos observar ainda que para
regiao Vo+ A < Er/Ey < A, onde (A = B/By) a condutancia cai drasticamente uma vez

que nessa regiao os vetores de onda da barreira sdo complexos (estados evanecentes).
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Figura 4.14: Condutancia em fungao da Energia de Fermi para uma simples barreira
magnética de Grafeno para os seguintes pardmetros: Vy = 10F, e largura da barreira
d = 1, para os campos magnéticos de 0.1, 0.2 e 0.5 T.

Na Fig.(4.15) nés plotamos conduténcias como fungao da energia de Fermi para estru-
turas com alturas de barreiras simétricas By = B, e as larguras das barreiras e do pogo
correspondem a dy = dy = L,, = 1. Podemos verificar a faixa de valores da condutancia
em cada subplot muda de 0 a 1.85 unidades de 2¢?L,Er/(mh). Para este tipo de estru-

tura de barreira magnética com alturas simétricas, nés podemos ver que a condutancia
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tem um pico de ressonancia na regiao de energia de Fermi baixa. Como a condutancia
¢ media angular da transmissividade, observamos os mesmos efeitos caracteristicos apre-
sentados nas curvas de transmissao. Assim observamos de imediato uma diminuicao dos
picos de condutancia e um aumento das oscilagoes em funcao da energia com o aumento
da intensidade do campo. Para regiao de alta de energia a condutincia atinge um regime

de saturagao para baixa intensidade do campo magnético.

GIG,

Figura 4.15: Condutancia como funcao da energia de Fermi para uma dupla barreira
magnética. O potencial para as duas barreiras corresponde a V; = Vp; = 0.

Na Fig.(4.16), temos a condutancia para dupla barreira magnética novamente em
funcao da energia de Fermi, porém para barreiras magnéticas assimétrica para os quatros
casos ( B, = 0.05 T, B, =0.1T, B, =02T, B, =05 T ) a barreira da esquerda é
mantida constante ( By =0.1 T ).

Nesta figura, é verificado que a conduténcia exibe uma variacao drastica com o au-

mento da altura da barreira para alguns valores adequados de Er. Podemos verificar
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Figura 4.16: Dupla barreira magnética assimétrica mantendo fixo o valor da primeira
barreira: B; = 0.1T.
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com o seguinte exemplo: quando a altura da barreira é mudada de By = By = 0.1 T
para By = By, = 0.5 T na energia Fr = 5Fj, a condutancia diminui 49%. Verifica-se
também que, quando a altura da barreira esquerda é fixa, o pico de ressonancia é tam-
bém sumprimido pelo aumento da altura da barreira direita ( conforme o grafico, uma
linearidade aparece a partir de 5F, e a conduténcia nao apresenta mais picos).

Continuando nossa andlise sobre as relacoes entre a condutancia e os pardmetros
estruturais, mostramos na Fig.(4.17), a condutancia em fungdo de Bs/B; para uma
dupla barreira magnética para os seguintes parametros: Fr = 6FE; (linha continua),
Er = 4Fy(linha pontilhada) e Fr = 5E, ( traco e ponto). A largura das barreiras e
do pogo é mantida d; = dy = L,, = 1 e a altura da barreira esquerda é mantida fixa (
B; =0.1 T). Observa-se que a condutancia é drasticamente reduzida pelo aumento da
altura da barreira direita a uma dada energia de Fermi. Este fato é similar ao caso da
probabilidade de transmissao e pode ser entendido da mesma forma.

A largura da estrutura ¢ um importante parametro ( como ji demonstrado anterior-
mente) para criagao de dispositivos baseados no efeito do tunelamento ressonante. Nos
encontramos que a condutancia depende sensivelmente da largura das barreiras. A con-
dutancia como funcao de do/d; para dupla barreira magnética é mostrada na Fig.(4.18)
com o0s seguintes pardmetros: By = By = 0.1 T e para as seguintes energias de Fermi:
Er = 4F, ( linha continua), Er = 5E, ( tracejada) e Er = 6E, ( pontilhada).

E verificado que a condutancia oscila com o aumento de dy. Observamos que quando
as barreiras sdo iguais ( no caso d; = dy = 1) a intensidade da oscilagao é mais acentuada.
Para o maior valor da energia de Er = 6FEj, obtemos os valores mais altos para a con-
dutancia. Além disso, a amplitude de oscilacao da condutancia diminui com o aumento
da largura da barreira. Esses resultados sugerem uma forma adicional de controlar a
condutancia da estrutura em estudo.

Neste momento faremos uma andlise da condutancia em funcao da voltagem para
dupla barreira magnética na Fig.( 4.20 ) com os seguintes parametros: B; = By = 0.1

T ( linha preta), By = By = 0.2 T ( linha vermelha ) e By = By = 0.5 T ( linha verde
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Figura 4.17: Conduténcia para dupla barreira mangnética em monocamada de Grafeno
para os seguintes valores de energia: Fr = 6Fy ( linha continua ), Er = 4F, ( linha
pontilhada) e Fr = 5E; ( linha traco e ponto), para Vo; = Voo =0 e dy = dy = L, = 1,
corrrespondendo &s larguras da barreira esquerda, direita e largura do poco.
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Figura 4.18: Conduténcia em fungao de ds/d; para uma dupla barreira de Grafeno para
By = By = 0.1 T, largura do poco L,, =1 e Vp; = Vi = 0.
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Figura 4.19: Condutancia para dupla barreira, mantendo fixo a energia ( Fr = 5E;) e
aumentando as barreiras ( 0.1, 0.2 e 0.5 T ) para largura do poco L, = 1 e Vo; = Vg = 0.
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), energia de Fermi EFr = 5F, e potencial de Vo1 = Vg = 10Ey e dy = dy = L, = 1
correspondendo & largura da barreira esquerda, direita e pogo. Observamos que a medida
que o campo magnético vai aumentando, ocorre uma diminuicao na conduténcia. Esse
aumento da barreira magnética ( conforme verificado para campo de B; = By = 0.5 T
) resulta em elétrons mais confinados na regiao da barreira, diminuindo por sua vez o

valor da condutancia e aumentando as oscilagoes ressonantes.

1,0

[ ——B,=B,=01T
0.9 I ——B,=B = 02T
osl B,=B,= 05T
’ V, =V _= 10E,

0,7 d1=d2=|_2=1
0,6
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G/G,
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0,1

0,0 . 1 . 1 . 1 . 1 .
5 10 15 20 25

Voltagem ( eVI/E )

Figura 4.20: Condutancia em funcao da voltagem para dupla barreira magnética em
Grafeno para: By = By = 0.1 T ( linha preta), By = By = 0.2 T ( linha vermelha ) e
By = By = 0.5 T ( linha verde ), com potencial de Vy; = Voo = 10Ey e dy = dy = Ly = 1
correspondendo & largura da barreira esquerda, direita e poco.

A seguir, na Figura ( 4.21 ) analisamos a condutancia em funcdo da voltagem para
dupla barreira magnética com os seguintes pardmetros: B; = By = 0.5 T, Vj; = Vo =

10Ey, di = dy = L,, = 1 para as respectivas energias: Er = 4F, ( linha preta ), Fr = 5Fy
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( linha vermelha ) e Er = 6E, ( linha verde ). Para as trés energias de Fermi, as curvas
tem as mesmas caracteristicas. A condutancia diminui para pequenas voltagens entre 0
e bFy e acima dessa regiao entre 5 e 15F, a condutancia é drasticamente maior quanto
maior a energia de Fermi. Na faixa central, os picos ressonantes aparecem deslocados
para cada energia de Fermi, uma vez que precisamos de mais potencial ( eV/Ey ) para

alinhar o nivel ressonante do pog¢o, quanto menor é a energia de Fermi no emissor da

estrutura.
0,8
i EO= 4 E
——E=5E,
E,=6E,
B,=B,=0.5T;V =V, = 10E,
d=d,=L, =
0@
0 A A
/\\/ [
0,1 |
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0 5 10 15 20 25

eVlE0

Figura 4.21: Conduténcia em fungao da voltagem para dupla barreira magnética em
Grafeno para: Er = 4Fy ( linha preta), Er = 5FEy ( linha vermelha ) e Er = 6F, (
linha verde ), By = By = 0.5 T com potencial de Vo, = Voo = 10Ey e dy = dy = Ly, = 1
correspondendo & largura da barreira esquerda, direita e poco.
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4.3 Caélculo da corrente para dupla barreira mag-
nética em monocamada de Grafeno

A andlise da densidade de corrente em funcao da voltagem serd feita agora para um
sistema dupla barreira magnética em monocamada de Grafeno. A Fig.(4.22) mostra a
densidade de corrente para uma dupla barreira magnética com os seguintes parametros:
energia de Fermi Fr = 4Fj ( linha preta ), Er = 6Fy ( linha vermelha ) e Er = 8E) (
linha verde ) e potenciais de Vy; = Vio = 15E, e campos magnético: By = By = 0.2 T. E
verificado que a amplitude de oscilacao da densidade de corrente aumenta com a reducao
da energia de Fermi. Diferentes valores de energia de Fermi podem ser selecionados
através da n dopagem. Podemos observar ainda que a densidade de corrente aumenta
linearmente com a voltagem para baixos campos eletricos. Isso é esperado desde que a

probabilidade de transmissao aumente através do aumento do campo externo.

A Fig.(4.23) mostra a densidade de corrente para uma dupla barreira magnética com
os seguintes parametros: energia de Fermi Er = 10Ey, potenciais de V; = Vo = 15 Ep e
seguintes campos magnéticos: By = By = 0.1 T ( linha preta), By = By = 0.2 T ( linha
vermelha ) e By = By = 0.5 T ( linha verde). Para baixas voltagens a densidade de cor-
rente varia lineamente com potencial aplicado eV /Ey (Er = hEy/Lp) com intensidades
bem proximas. A medida que a voltagem aumenta, podemos observar mais claramente
que o aumento do campo magnético diminui a intensidade da corrente. Essa diminuicao
da densidade de corrente pode ser vista claramente na Fig.(4.24) onde temos a densidade
de corrente para dupla barreira magnética para os seguintes parametros: B; = By = 0
( linha preta ), B; = By = 0.5 T ( linha vermelha ) e By = By = 1.0 T ( linha verde),
com d; =dy = 0.5 e L, =1, correspondendo a largura das barreiras esquerda, direita e
largura do pocgo e energia de Fermi EFr = TEjy e potenciais Vy; = Voo = 10E,. A carac-
teristica mais notdvel é que em algumas faixas de valores do campo elétrico externo, a
densidade de corrente diminui através do aumento do campo externo, o qual significa que

o sistema demonstra uma resisténcia diferencial negativa para algumas faixas de valores
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Figura 4.22: Densidade de corrente para um sistema dupla barreira magnética com os
seguintes parametros: Er = 4, ( linha preta), Er = 6Ej ( linnha vermelha) e Er = 8E)
( linha verde ) e potenciais de Vp; = Vpe = 15E,, campos magnéticos: By = By = 0.2 T
ed, =dy = L, =1 correspondendo &s larguras da barreira esquerda, direita e largura
do poco.
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da voltagem aplicada.
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Figura 4.23: Densidade de corrente em funcao do potencial para um sistema dupla bar-
reira magnética em monocamada de Grafeno para os seguintes parametros: Er = 10E),
campos de 0.1, 0.2 e 0.5 T ( linha preta, vermelha e verde, respectivamente) e potencial
de Vo1 = Voo = 15E,. Para a largura da barreira direita, esquerda e largura do poco
usamos: d; = dy = L,, = 1.

E verificado que com o aumento do campo da barreira magnética, ocorre uma diminuicao

da densidade de corrente. Além disso, o valor de zero de densidade de corrente pode

ocorrer para nossa estrutura, o qual significa que para todos os dngulos de incidéncia,
a probabilidade de transmissao é zero. A densidade de corrente tem drasticamente seu
valor reduzido devido ao aumento do campo magnético e o campo magnético localiza

melhor os portadores.
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Figura 4.24: Densidade de corrente para dupla barreira para campos de 0.5, 1.0 e 0 T.
A energia de Fermi corresponde a Fr = 7TEy e dy = dy = 0.5 e L,, = 1, correspondendo
a largura da barreira direita, largura da barreira esquerda e largura do pogo, respectiva-
mente e os potenciais das barreiras V; = Vo = 10E).
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Capitulo 5

Conclusoes

Neste trabalho apresentamos uma andlise para estruturas de simples e dupla barreira
magnética em monocamada de Grafeno usando a técnica da matriz de transferéncia e
através deste método, obtemos a transmissao, condutancia e corrente. Nossa barreira
magnética corresponde a uma func¢ao delta de Dirac. Motivados pelas recentes pesquisas
em estruturas de Grafeno com barreira magnéticas, estudamos o tunelamento ressonante
em simples e dupla barreira de Grafeno usando o hamiltoniano de Dirac em conjunto
com a técnica da matriz de transferéncia.

Analisamos a transmissao obedecendo a seguinte ordem: simples barreira magnética e
dupla barreira magnética. Para simples barreira magnética em monocamada de Grafeno
com potencial eletrostatico Vo = 0, inicialmente verificamos a importancia dos campos
magnéticos nos resultados da transmissdo. Observamos que para incidéncia normal (
¢ = 0° ), aparecem as oscilagoes caracteristicas do tunelamento ressonante. Conforme o
campo magnético vai aumentando, o confinamento dos elétrons também vai aumentando.
Este fato pode ser verificado nos picos ressonantes mais estreitos, conforme gréficos da
transmissao em fungao da e energia de fermi e do angulo de incidéncia. Ainda sobre a
andlise em funcao do dngulo de incidéncia, temos que os picos ressonantes sao associados &
ressonancia de Fabry-Pérot e podemos obté-los quando a transmissao for méxima (7' = 1)

na expressao analitica para simples barreira, quando ¢,d = nm e a energia corresponder
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a energia de ressonincia. Com a inclusao de um potencial eletrostdtico as curvas de
transmissao sao bastantes diferentes; para campo magnético zero e incidéncia normal a
transmissividade é igual a um para qualquer valor de energia e altura do potencial. Esse
tunelamento é conhecido como tunelamento Klein que ocorre devido a uma transicao da
banda de conducao para a banda de valéncia, ou seja, na regiao da barreria o portador

se propaga através de um estado de buraco.

Observamos também para incidéncia normal um gap de transmissao nas regioes fora
da ressonancia no intervalo Vo — A < F < Vi + A e que cresce com o aumento da bar-
reira magnética. Neste intervalo, para dngulo de incidéncia normal, o vetor de onda ¢,
na barreira é complexo, nao existindo por sua vez ondas propagantes, mas sim, ondas
evanescentes e neste caso a transmissao decai exponencialmente. Na regiao fora desse
intervalo, os elétrons estao no modo propagante e os picos ressonantes de Fabry-Pérot
correspondem & Eq.(3.49). Outra diferenga entre barreira magnética e elétrica foi veri-
ficada quando analisamos a transmissao para simples barreira em funcao do angulo de
incidéncia, com campo de 0.2 T e potencial de V = 15F,. Verificamos que o campo mag-
nético gera uma quebra de simetria no grafico da transmissao quando comparada com a
barreira elétrica. Nestas duas situagoes, observa-se a existéncia de um angulo critico, a
partir do qual a transmissao se anula e distingue o modo propagante do modo evanescente
e podem ser obtidos a partir do momento que o vetor de onda ¢, se tornar complexo, ou
seja, quando (E — Vp)? = (k, + A)? que corresponde & um angulo critico expresso por
¢. = arcsen((| Er — Vo | —A)/EFr). Dessa forma, o angulo critico para um potencial
constante V;, pode ser relacionado com a energia de Fermi e com o campo magnético.
Em seguida analisamos a transmissao para dupla barreira magnética em monocamada de
Grafeno. Foi verificado que, para este sistema, a probabilidade de transmissao oscila com
a variacdo da energia de Fermi para incidéncia normal. A medida que os campos mag-
néticos aumentam, os picos ressonantes sao suprimidos em regioes de baixa energia uma
vez que os vetores de onda da barreira se tornam complexos. As formas das curvas estao

intimamente relacionadas com a altura e a largura da barreira. Em outras palavras, para
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incidéncia normal a probabilidade de transmissao pode ser modulada através da mudanca
dos pardmetros estruturais e a energia incidente. Também verificamos a influéncia da
barreira elétrica em nosso cédlculos e, como ja foi mencionado acima, no caso de barreira
elétrica, temos um transporte perfeito conhecido como tunelameneto Klein, que é inde-
pendente da largura e do potencial da barreira. Entretanto, a situacao é completamente
diferente para estruturas barreiras magnéticas. E observado que, os sistemas de dupla
barreira magnética sao mais eficientes, uma vez que os mesmo apresentam mais picos de
ressonancia. Alguns de nossos resultados para transmissao foram comparados com [39],

utilizando o mesmo método, mostrando excelente concordancia.

A condutancia para simples e dupla barreira magnética também foi calculada us-
ando a equacao de Laudauer-Buttiker. Para simples barreira magnética foi observado
que a medida que o campo magnético aumenta, os elétrons ficam mais confinados na
regiao da barreira diminuindo o valor da conduténcia e aumentado as oscilagoes resso-
nantes. Observamos também que para baixas energias de Fermi ocorre uma supressao
do tunelamento com o aumento do campo magnético da barreira. Para condutancia em
dupla barreira magnética, foi verificado que a conduténcia exibe uma variacao dréstica
com o aumento da altura da barreira para alguns valores adequados de Er. Para con-
dutancia em funcao da energia de Fermi, verificamos que quando a altura da barreira é
mudada de By = By = 0.1T para By = B, = 0.5 T & Fr = 5E), a condutancia diminui
49%. Verifica-se também que, quando a altura da barreira esquerda ¢é fixa (B1), o pico
de ressondncia é também sumprimido pelo aumento da altura da barreira direita. Ao
fazermos nossa andlise da conduticia em funcao do campo magnético, verificamos que
a condutancia exibe uma variacao drastica com o aumento da altura da barreira para
alguns valores adequados de Er.

A corrente elétrica em fungao de V' também foi calculada para dupla barreira mag-
nética em duas situagoes: para energias diferentes ( fixando o campo magnético ) e para
campos diferentes, fixando a energia de Fermi. E verificado que a amplitude de oscilagao

da densidade de corrente aumenta com a reducao da energia de Fermi. Diferentes valores
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de energia de Fermi podem ser selecionados através da n dopagem. Entretanto a den-
sidade de corrente aumenta monotonicamente através da diminuicao do campo elétrico
externo. Isso é esperado desde que a probabilidade de transmissao aumenta através do
aumento do campo externo.

Como trabalho futuro, vamos aplicar esse formalismo da matriz de transferéncia para
investigarmos as propriedades de transporte para super-redes de Grafeno e também para
barreiras magnéticas com gap. Este ultimo, além do efeito produzido pelas barreiras
magnéticas em Grafeno, também levaremos em conta os efeitos do gap de energia. As
propriedades de transporte para bi-camadas de Grafeno também serao investigadas e
a interacao spin-érbita também serd levada em conta. O trabalho para bi-camada de

Grafeno ja estd em andamento.
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