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RESUMO

Recentemente, grande interesse foi despertado em pesquisas sobre as
propriedades fisicas e as possiveis aplicacdes tecnolégicas do grafeno, pois este
material poderd ser um excelente substituto dos semicondutores inorganicos na
fabricacdo de dispositivos eletrdbnicos menores e mais rapidos como também
possibilita o estudo de propriedades fisicas interessantes devido as varias analogias
entre os fendbmenos de transporte em grafeno e fendmenos estudados pela
eletrodindamica quantica como, por exemplo, o tunelamento Klein.

Neste trabalho exploramos o tunelamento Klein através de uma solucéo
numérica- utilizando matriz de transferéncia para os casos de transmissao,
analisada em funcdo do angulo de incidéncia e do perfil da barreira- em casos de
barreiras de potenciais retangulares e lineares. Em sistemas de uma Unica barreira,
retangular ou linear, o caso linear de um modo geral apresenta um tunel “mais largo”
em torno da normal e um deslocamento angular dos outros tuneis. Ja os graficos
para sistemas de duas barreiras lineares, quando os potenciais sao elevados seus
graficos se assemelham aos mesmos encontrados em barreiras retangulares,
entretanto para baixos potenciais as barreiras lineares apresentam um tunel “mais
largo” em torno da normal e um deslocamento angular dos demais. Logo a alteracao
no perfil da barreira permite aumentar o intervalo de angulos proximos a zero e
manipular outros angulos em que o dispositivo também é transparente.

Assim o comportamento diferente das propriedades dos portadores de
carga, do grafeno monocamada, em sistemas de barreiras lineares pode ser
explorado tanto do ponto de vista da fisica basica quanto da sua aplicabilidade

tecnoldgica.



ABSTRACT

The development of new technologies based on graphene has been
attracted increasing attention in the literature if considering its excellent electrical and
mechanical properties, allowing the production of smaller and faster electronic
devices. On the other side, the study of physical properties due to several analogies
with quantum phenomena described by quantum electrodynamics theory (Klein
tunneling) represents another interesting source of knowledge to be explored from
these materials.

In this work, Klein tunneling is analyzed through a numeric solution — by
the use of a transference matrix applied in the study of transmission and analyzed in
terms of incident angle and barrier profile — rectangular and linear potential barrier.
Regarding to the systems characterized by single barrier (rectangular or linear) the
response is dominated by a broad tunnel behavior, and an angular displacement of
the other tunnels. Regarding to the response of two linear barriers, with raising
potentials, the results become similar to those at rectangular barriers, however to low
potential the linear barriers present a broad tunnel response and an angular
displacement from the others. Thus, the alteration in the barrier profile allows to raise
the interval of angles next to zero, and manipulates other angles in which the device
is also transparent.

In this direction, we can see that charge carrier transport in monolayer
graphene, in systems of linear barriers, can be conveniently explored both in the
point of view of the basic and applied science.
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Prefacio

Materiais formados por carbono e seus al6tropos sempre foram alvo de
pesquisa basica e aplicada. As variacdes tridimensionais, grafite e diamante, ja sdo
bem conhecidos e estudados h& muitos anos. A descoberta na década de 90 das
variacbes zero dimensionais, fulerenos, e unidimensionais, nanotubos,
potencializaram ainda mais a pesquisa no género. Entretanto, sua variante
bidimensional, o grafeno, so foi isolado experimentalmente em 2005 [1,2].

A estrutura do grafeno é o ponto de partida para o estudo do grafite, dos
nanotubos e dos fulerenos. Assim sendo, muito antes de sua descoberta
experimental jA havia varios estudos tedricos explorando o grafeno e revelando
propriedades interessantes que vém sendo comprovadas experimentalmente. Além
disso, ele € um material de natureza bidimensional e que apresenta um espectro de
energia peculiar, o que Ihe confere lugar privilegiado na pesquisa de fisica basica.

O grafeno € um material com grandes perspectivas de aplicacdo
tecnoldgica principalmente na eletrénica, jA que suas propriedades de conducédo
podem ser controladas pela agcdo de campos elétricos e pelo fato de ser um filme
estavel e com espessura de ordem atémica.

O estudo experimental de propriedades de transporte em grafeno € um
desafio, pois o desenvolvimento e aperfeicoamento das técnicas de producéo e de
processamento de amostras consomem muito tempo e é um desafio tecnoldgico
consideravel. No entanto, devido ao fato de o grafeno ser um tema de pesquisa
recente, existe muitas propriedades a serem exploradas.

Este trabalho esta estruturado em quatro capitulos. No primeiro é focado
ao potencial de aplicabilidades do grafeno justificando o fato de ser um tema
bastante explorado atualmente. No segundo é descrito o transporte de carga em
grafeno, os métodos de producdo mais relevantes, um tipico dispositivo de grafeno e
apresentamos um apanhado de trabalhos experimentais sobre transporte elétrico em
grafeno. O terceiro capitulo é dedicado ao estudo da transmissdo de carga em
sistemas de barreiras de potenciais lineares em grafeno monocamada, via calculo
numeérico utilizando Fortran, com destaque ao tunelamento quantico. Onde
observamos diferencas entre sistemas de barreiras de potenciais lineares e

retangulares tanto no que diz respeito ao alargamento do tunel centrado na normal



guanto ao deslocamento e ou desaparecimento dos demais tuneis. Por ultimo

focamos os principais resultados deste trabalho.



Capitulo 1

1 GRAFENO E SUAS APLICABILIDADES

1.1 HISTORICO

O carbono desempenha importante papel na natureza, formando uma
série de albtropos tais como: grafite e diamante, conhecidos desde a antiguidade,
nanotubos [3, 4, 5] e fulerenos [6, 7], décadas de 80 e 90, e recentemente trabalhos
experimentais conseguiram isolar o grafeno. O grafeno é um arranjo hexagonal de
atomos de carbono e € o ponto de partida para o estudo de nanotubos, fulerenos e
grafite. Por este motivo ja havia varios estudos tedricos sobre o grafeno, muito antes
de sua descoberta experimental, revelando propriedades surpreendentes que vém
sendo experimentalmente verificadas desde sua descoberta. Os primeiros estudos
do grafeno foram feito por P. R. Wallace [8] em 1947 para calcular a estrutura de
bandas do grafite.

Em 2004 Andre Geim e Kostya Novoselov, liderando um grupo de fisicos
da Universidade de Manchester, promoveram uma revolucdo nesta area ao produzir
flocos de grafeno. Eles partiram do grafite tridimensional, extrairam uma unica folha
dele através de uma técnica chamada dissociacdo micromecéanica (ou método da fita
adesiva ou esfoliacdo mecanica), que consiste basicamente no uso de uma fita
adesiva para destacar flocos de grafeno da estrutura do grafite- que pode ser visto
como um empilhamento de folhas de grafeno. Esta abordagem permitiu a producao
de amostras de alta qualidade e tamanho consideravel, desencadeando uma intensa
atividade tanto experimental, na busca de suas aplicagBes tecnoldgicas quanto
tedricas, visando explorar a descricéo fisica exoética dos seus portadores de carga [1,
9, 10, 11, 12,13]. Vale salientar que tal técnica foi também utilizada para produzir
cristais bidimensionais de NbSe, e MoS,[14].

O grafeno € um cristal bidimensional e a descricdo dos seus portadores
de carga, é essencialmente diferente de tudo que era conhecido antes. Por isto é
considerado como um forte candidato para dispositivos eletronicos mais eficientes

[15]. Mais ainda, estudos demonstraram que o grafeno pode ser cortado em

Newton Piondrio Nogueira 12



Capitulo 1

tamanhos e formatos diversos, abrindo as portas para a fabricacdo de
nanodispositivos tais como: anéis quanticos [16], pontos quanticos [17,18] e
nanofitas [19, 20,21].

Figura 1.1.1: (a) cristal de grafeno sob uma lamina de Oxido de silicio. (b) grafeno impresso em
plastico [14]

As propriedades eletrénicas de conducdo dos nanodispositivos de grafeno
sao fortemente influenciadas pelo tamanho e pela estrutura da borda do dispositivo e
podem ser controladas pela acdo de campos elétricos aplicados através de Gates.
Nanofitas com bordas zigzag sdo sempre metalicas e nanofitas com bordas
armchair, dependendo da largura das bordas, podem ser metalicas ou

semicondutoras [22, 23].
1.2 APLICABILIDADES

O grafeno € um material muito versatil de modo que pode ser manipulado
de varias maneiras, como uma folha de papel, enrolado formando um tubo
(nanotubo), cortado e enrolado formando uma esfera (fulereno) e se empilharmos
muitas dessas folhas teremos o grafite tridimensional [24].

Do ponto de vista tecnologico, o grafeno é atualmente um dos mais
promissores nanomateriais em estudo, devido as suas excelentes propriedades
térmicas, Opticas e elétricas. O grafeno conduz muito bem, como um metal, mas
suas cargas podem ser controladas como num semicondutor. No grafeno a
mobilidade dos seus portadores de carga é cerca de 500 vezes maior que a do
silicio, para o caso de estar suspenso e para baixas temperaturas. Entretanto,

mesmo em temperatura ambiente e apoiado em um substrato de 6xido de silicio sua

Newton Piondrio Nogueira 13



Capitulo 1

mobilidade ainda é 20 vezes maior que no silicio. Mais ainda, é maior que em
qualquer outro semicondutor conhecido [13].

Outro fato interessante é que em semicondutores convencionais, como o
silicio, os elétrons podem se comportar como se tivessem massa maior ou menor do
que a que eles tém quando livres no vacuo, devido a influéncia da rede cristalina.
Enquanto que, no grafeno eles estranhamente se comportam como se nao tivessem
massa, ou melhor, como se fossem particulas relativisticas sem massa (férmions de
Dirac). Apresentando-se como um “parque de diversdes” para os fisicos, permitindo
testar teorias e explorar fenbmenos da mecanica quantica relativistica num
laboratorio de matéria condensada [1]. Deste modo € um material altamente
estratégico tanto do ponto de vista militar quanto para as suas futuras aplicacdes na
industria da nanoeletrdnica, da nanomecanica, de fotosensores, de sensores de gas,
descobrindo-se a cada dia novas possibilidades tecnoldgicas para seu uso.

Segundo estudo da prospeccao tecnolégica em grafenos apresentado em
2011 no VII Congresso Nacional de Exceléncia em Gestdo, as duas grandes
poténcias econdmicas, China e os Estados Unidos, destacam se no que se refere ao
investimento pesado em pesquisa no género. No tocante ao Brasil identificam se
12 grupos com linhas de pesquisa em grafeno. Evidenciando também sua
importancia tecnoldgica, as corporacdes empresariais apresentam grande destaque
no que se refere a patentes, seguida pelas universidades e pelos institutos de
pesquisa. Sendo que a area da nanoeletrbnica € a que mais desenvolve estudos de
aplicacdo para o uso do grafeno, logo os primeiros dispositivos a aparecerem no
mercado deverdo vir desta area.

Entretanto os métodos atuais de sintese, tanto no que se refere a
qgualidade quanto a escala, ainda estdo em fase de desenvolvimento [25, 26]. Além
disso, a maioria dos métodos de caracterizagdo atual necessita da transferéncia de
grafeno a um substrato especifico que diminui consideravelmente sua eficiéncia
eletronica. Deste modo os estudos de novos meétodos de sintese mais eficiente
ainda devem aparecer, sendo também uma area bastante explorada

O grafeno conduz muito bem e sobre a forma de folhas relativamente
grandes, pode ser utilizado como condutor. Ele também é transparente podendo
sobre a forma de filmes ser utilizado para telas de LCD e touchscreen, em células

solares e etc. Generalizando, ele € um potencial candidato a ser utilizado em

Newton Piondrio Nogueira 14



Capitulo 1

dispositivos que necessitam de um contato elétrico que seja transparente e que
conduza bem. Vale também salientar que atualmente as telas touchscreen sao feitas
a base de Indio, que é um elemento raro e de dificil reciclagem. Assim seu uso em

tais telas, nos préximos anos, além de ser mais limpa podera baratear a producéo.
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Figura 1.2.1: O grafeno possui estrutura bidimensional e serve para construir materiais de carbono de
todas as outras dimensionalidades. Ele pode ser embrulhado (fulereno 0D), enrolado (nanotubos 1D)
ou empilhado (grafite3D). Figura extraida da referéncia [11]

A velocidade de operacdo de um transistor é determinada tanto pela
velocidade de deslocamento dos seus elétrons quanto pelo tamanho do
componente. A grande vantagem do grafeno neste caso é justamente a altissima
velocidade de deslocamento com que os elétrons conseguem passar por ele.
Também foi descoberto que a medida que se diminui o tamanho do transistor de
grafeno sua frequéncia de operacao aumenta consideravelmente. De modo que em
2008 pesquisadores da IBM alcancaram, para transistores cujos eletrodos medem

150um, frequéncia de corte de 26 GHz, ou seja, cinco vezes maior do que em
Newton Piondrio Nogueira 15
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transistores a base de silicio [27]. Avancos recentes permitiram a fabricacdo de
transistores de grafeno que operam com uma frequéncia de corte de até 300 GHz, ou
seja, comparavel a velocidade dos melhores transistores do momento, feitos de
arseneto de géalio ou fosfeto de indio. Entretanto como o grafeno apresenta
destacadamente a maior mobilidade de carga entre os materiais semicondutores
conhecidos, ainda ha muito espaco para sua otimizacdo. Espera se que quando se
fabricarem transistores de grafeno na faixa de 50 um nandometros eles poder&o
funcionar na casa dos Terahertz, ou seja, superando de longe qualquer perspectiva
otimista da otimizacdo dos transistores semicondutores atuais [28].

Assim sendo, ndo h& mais duvida do potencial do grafeno para
revolucionar a eletrbnica. Basta ver que esse material ja foi utilizado para
confeccionar os melhores transistores ja fabricados, ai incluidos o menor, 0 mais
fino e agora o mais rapido. Recentemente, Yu Ming Lin e outros cientistas do Centro
de Nanotecnologia da IBM, em Zurique, desenvolveram um chip completo baseado
no grafeno [29]. Contudo, ainda ha desafios para que o silicio possa ser finalmente
substituido por estes transistores de carbono, dentre eles estd o fato de ser
extremamente complicado fabricar e manipular folhas com apenas um atomo de
espessura [29].

Vale citar que utilizando grafeno, sintetizado através da técnica de
litografia de feixe de elétrons, fabricou-se o menor transistor do mundo (um atomo
de espessura por dez atomos de comprimento), os resultados obtidos sao
expressivos, mas dificilmente concebiveis em grande escala [30].

A fabricacdo de sensores de gas baseados em grafeno de tamanho
micrométrico, os quais sdo capazes de detectar efeitos individuais quando uma
molécula de gas é absorvida ou liberada da superficie do grafeno sdo bem
promissoras. O principio de operacao destes sensores pode ser explicado através
da mudanca na resistividade Hall, de modo que quando o gas entra em contato com
o grafeno suas moléculas absorvidas atuam como doadoras ou aceitadoras de
carga. De modo que resultados obtidos por diversos grupos de pesquisa mostraram
que, sensores de gas baseados em grafeno sdo capazes de detectar gases toxicos
de uma maneira mais rapida e eficiente que os sensores de gas convencionais [31].

Considerando estes avancos, espera-se que num futuro proximo a fabricacdo destes

Newton Piondrio Nogueira 16
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sensores em grandes quantidades possa chegar ao mercado, o que significaria um

grande avanco tecnoldgico na area

Figura 1.2.2 Imagem o6ptica de um circuito integrado formado por um Unico transistor de grafeno, um
par de bobinas (L1 e L2) e as sondas para testar o circuito (P1-P4), construidos sobre uma pastilha
de carbeto de silicio. Embora seja muito simples € um passo importante na transi¢do do grafeno da
categoria de material promissor para material Gtil. A barra da escala é 100 um [32]

O grafeno também tem suas propriedades eletrbnicas modificadas pela
presenca da luz, de modo que a viabilidade de seu uso como fotodetector esta
sendo explorado. Outra possibilidade de aplicagdo é o uso do p6 do grafeno em
baterias elétricas, que € um dos principais segmentos do mercado para o grafite. A
razdo de superficie por volume e a alta condutividade do grafeno podem levar a
significativas melhorias na eficiéncia de baterias [33].

Atualmente a maneira mais segura, menos quente e com maior

durabilidade, de se armazenar energia elétrica € através de ultracapacitores.

Descobriu se uma maneira de armazenar cargas elétricas em ultracapacitores feitos

Newton Piondrio Nogueira 17



Capitulo 1

de grafeno- descoberta esta que pode revolucionar a industrial de energia renovavel-
acredita-se que o uso do grafeno na confeccdo de ultracapacitores poderia até
dobrar a capacidade dos atuais. Isto poderia impulsionar as indastrias de energia
solar e edlica, cujo maior desafio esta no armazenamento de energia quando o sol
nao esta a pino e 0 vento ndo esta soprando. Mais ainda, os ultracapacitores de
grafeno poderiam até mesmo melhorar a eficiéncia de todos os dispositivos elétricos
— carros, Onibus, trens, qualquer coisa [34].

Da adicdo de atomos de hidrogénio ao grafeno surge o grafano que
apresenta propriedades altamente isolantes. Abrindo as portas para o uso da
guimica para a derivacdo de novos compostos que apresentem o0s estados
intermediarios entre condutor e isolante, tipicos dos semicondutores [34]. Outra
aplicacdo interessante nasce da ligacdo do flior com folhas de grafeno formando o
fluorografeno. Sintetizado recentemente supera largamente os compositos sintéticos
mais resistentes disponiveis hoje no mercado apresentando ainda estabilidade
térmica. E uma verséo plana e cristalina do conhecido Teflon, sendo mecanicamente
tédo forte quanto o grafeno. O fluorografeno também é isolante, ndo reage com outros

compostos quimicos comuns e é resistente a altas temperaturas (400° C) [35].

30 ( - Q o
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Grafeno Hidrogenado
ou
n G_raf&no n

Figura 1.2.3 ilustracdo da estrutura do grafano. Extraido da referencia [34].

Outra descoberta impressionante possibilita controlar as suas
propriedades magnéticas, permitindo seu uso para memoria de acesso aleatério
(RAM) ou para o armazenamento magnético de dados em discos rigidos. Isso

devido ao fato das vacéncias na rede do grafeno funcionarem como minusculos
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imds, deste modo se organizadas de maneira correta isto podera gerar
ferromagnetismo. Assim 0s momentos magnéticos individuais poderdo ser
acoplados. Tal controle das suas propriedades magnéticas quando aliada as
impressionantes propriedades elétricas podera ter interessantes aplicacdes na

spintronica [36].

1.3 CONCLUSAO

O grande interesse em se explorar dispositivos de grafeno se justifica
devido a riqgueza de novos fenbmenos apresentados por estes sistemas e ao grande
potencial para aplicacbes tecnologicas nas mais diversas areas. Tais como:
sensores ultrassensiveis, células solares, transistores de efeito de campo,
dispositivos de memodria, dispositivos spintrdnicos e materiais compostos. Vale
salientar que grande parte destes dispositivos € baseada em nanofitas de grafeno.

Aléem disso, ele é um material intrinsecamente bidimensional
apresentando espectro de energia peculiar, o que |Ihe rende lugar privilegiado na
pesquisa de fisica basica. O estudo experimental das propriedades de transporte em
grafeno é um desafio, pois o desenvolvimento e aperfeicoamento das técnicas de
producdo e de processamento de amostras envolvem muitas variaveis, consomem
muito tempo e € um desafio tecnoldgico consideravel. Entretanto, devido ao fato de
o grafeno ser um tema de pesquisa recente, existe muitas propriedades a serem
exploradas. Isto posto, o entendimento basico da descrigdo tanto da natureza fisica
dos portadores de carga quanto da confeccdo de dispositivos baseados em grafeno

monocamada se faz necessério, conforme abordaremos no capitulo 2.
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2 DESCRICAO DO TRANSPORTE DE CARGA EM GRAFENO

Neste capitulo faremos uma breve descricdo das propriedades fisicas do
grafeno que Ihe renderam certo destaque na pesquisa em fisica da matéria
condensada. Abordaremos sua estrutura e espectro de energia, seguiremos
apresentando a equacdo de Dirac, importante na descricdo de seus portadores de
carga, (maiores informagcBes ver anexo 1) e por ultimo iremos descrever 0s
dispositivos de grafeno e apresentar um apanhado dos estudos experimentais

existentes sobre o transporte elétrico em grafeno.

2.2 GRAFENO

O grafeno € a monocamada atdomica de carbono na estrutura chamada de
favos de mel, apresentando extraordinarias caracteristicas. Todas essas
caracteristicas podem ser descritas a partir da estrutura eletrénica do carbono e das
suas ligacdes. Cada atomo de carbono tem seis elétrons arranjados na configuracao
eletronica 1s2,2s% e 2p?. O orbital 1s? possui dois elétrons fortemente ligados,
elétrons de caroco. Os outros quatro elétrons ocupam os orbitais 2s2 e 2p?, elétrons

de valéncia. Para o carbono temos trés hibridacdes possiveis: sp, sp?e sp3 [37]:

Figura 2.2.1 Orbitais sp* Modificado de [38]
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Figura 2.2.2 Representacgédo das ligacdes m e ¢. Modificado de [38]

Quando dois atomos estdo proximos produz-se a hibridacdo entre os
orbitais dos diferentes &tomos e em termos da orientacdo podem acontecer ligacdes
o quanto acontece um overlapping frontal dos orbitais ou ligacdes mpara um
overlapping lateral, figura 2.2.2.

O grafeno apresenta trés ligacbes fortes ¢ no plano da folha, em
hibridizacdo sp? e uma ligacdo fraca m associada ao orbital 2p, perpendicular ao
plano. Com relagéo as propriedades elétricas, assim como no grafite e nanotubos, é
suficiente, em primeira aproximacéo, considerar somente as bandas de energia .
Isso se deve ao fato que em materiais compostos de carbono, exceto diamante, 0s
elétrons de valéncia m sdo 0s mais relevantes para os fendmenos de transporte e na

definicdo das demais propriedades fisicas [8].

Ligacfes n

Orbitais 2p

Figura 2.2.3 (a) representacéo da sobreposicdo de dois orbitais hibridos do tipo sp? de &tomos de
carbono formando ligacdes o. (b) representagéo da sobreposi¢céo de dois orbitais 2p, de dois atomos
de carbono perpendiculares ao plano formando uma liga¢é@o m. Extraido referencia [39]

Newton Piondrio Nogueira 21



Capitulo 2

Figura 2.2.4 Representacdo das ligac6es entre os orbitais 2p, ndo hibridizados perpendiculares ao
plano do grafeno [39]

A geometria da rede do grafeno monocamada é um arranjo hexagonal de
atomos de carbono conhecida como estrutura em “favo de mel”’. Na figura 2.2.5(a) é
mostrada a célula unitdria como um losango verde com o0s vetores da rede dados

por:

@ = a% + by (2.2.1.a)
@ = a% — by (2.2.1.b)

Onde a = 3a,/2 e b =+/3a,/2, coma, = 0,142nm sendo o comprimento da ligacdo
entre os carbonos.

Na figura 2.2.5(a) para cada ponto da rede, as propriedades de transporte
de carga, sdo dadas em funcéo das contribuicdes de dois atomos de carbono, A (em
vermelho) e B (em azul), separados de uma distancia a, ao longo da direcédo a; + a,.
Assim, a rede hexagonal do grafeno pode ser vista como duas subredes
equivalentes, A e B, que estdo deslocadas uma em relacéo a outra.

A rede reciproca tem como vetores unitarios:
h=C24l5
b= ~X+-9, (2.2.2.a)

b=2%— 29 (2.2.2.b)
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(a) (b)

b, \

Figura 2.2.5 (a) Arranjo hexagonal de atomos de carbono formando uma folha de grafeno. Esta
estrutura € uma rede com dois atomos de carbono por célula unitaria (losango verde). Pode-se
pensar na estrutura como duas redes equivalentes que se interpenetram: rede A, pontos vermelhos, e

rede B, pontos azuis. (b) representacdo da rede reciproca mostrada em (a). Onde b_{e b_z)séo 0s
vetores primitivos da rede reciproca. A area em cinza € a primeira zona de Brillouin e os pontos K e K’
sdo os pontos onde as bandas de valéncia e de conducao se tocam, como mostra figura 2.2.6(a).
Figura extraida da referéncia [39].

E a primeira zona de Brillouin € um hexagono com vértices dados pelas
coordenadas (0,+2m/3b) e (+m/a,+m/3b) . Os pontos de alta simetria da zona de
Brillouin s&o definidos por I'Ke M, respectivamente, centro, vértice e centro de
aresta. Figura 2.2.5.b.

Para descrever as relacdes de energia de dispersao ao longo da zona de
Brillouin podem ser calculados por varios métodos, como por exemplo, 0 método das
ligagdes fortes “tight-binding” que permite o hopping dos elétrons de um atomo para

seu vizinho mais proximo, e com o Hamiltoniano do sistema descrito por:
H=—tY>(|ofNof| + [P X (2.2.3)

Onde <17|<p.A/B> = @(¥ — Ry/5) € orbital 2p, para os atomos das sub-redes A ou B,

4

t ~ 2,7 eV [13] é a energia de hopping sendo o somatdrio feito sobre os primeiros

vizinhos.
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Para o calculo “tight-binding” assumimos que os orbitais 2p, estao
centrados nos dois atomos da célula unitaria com o mesmo fator de fase, conforme

adotado na maioria dos trabalhos na area [5, 8, 11]. Entdo a fun¢éo de onda fica:
) = =Tne®Rafak)lad) + BUOlal)} (2.2.4)

Onde N é o numero de células unitarias, RTl:chl+na_2’ € a posigdo da célula
unitéria, que por conveniéncia vai ser também a posicdo do atomo da subrede A.
Logo o a&omo da subrede B estd na posicado Elf:R_n#ge a(E),ﬁ(E) séo
constantes que dependem de k. Assim constroem se (pf|H|w) e (@?|H[p) para

obter as equagdes [40]:

Ea(k) = —t(1+ e % + ¢~%@) p(k) (2.2.5.9)

EB(K) = —t(1+ %@ + e7*@)q(k) (2.25.b)
Que pode ser reescrita como:

Gw) (o V))ees

-

com f(k)=—t (1+e‘i%'a+ e‘ik'@). E assim obter a equacdo para as auto-

energias:

E =+t \/ 1 + 4cos(ak,) cos(bk,,) + 4cos?(b k) (2.2.7)

Onde os sinais (+) e (-) geram as bandas n* e m do grafeno, respectivamente. Na
figura (2.2.6 .a) podemos ver a dispersao de energia do grafeno dada pela equacéo
(2.2.7). Como ha dois elétrons m por célula unitéria, a banda © estd completamente

ocupada e a energia de Fermi passa pelo topo dessa banda nos pontos K e K’, nas
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bordas da zona de Brillouin. Em torno dos trés pontos K e dos trés pontos K’
formam-se os vales nas bandas de conducéo, t*, e de valéncia, m.

Para o caso de energias em torno da energia de Fermi e para vetores de
onda k em torno dos pontos K ou K’, a equacgao (2.2.7) pode ser aproximada para a
seguinte expresséo [41]:

E = +hkug, (2.2.8)

Onde vy = 3ta,/2h ~ 1x 10°m/s é a velocidade de Fermi.
De fato a relacdo de dispersdo € linear, que € propria de particulas
relativisticas. Por isso estes pontos sdo chamados de pontos de Dirac e sdo muito

importantes na descricdo das propriedades eletronicas no grafeno

Ky

Energia

Figura 2.2.6 (a) Dispersdo de energia das bandas w e n* do grafeno, dadas pela equacdo 2.2.7. A
regido compreendida entre os pontos de interseccdo representa a primeira zona de Brillouin. (b)
Disperséo planar da energia para o caso k, = 0, onde o traco pontilhado representa a banda para a
equacéo 2.2.7, e o traco cheio mostra a aproximacao dada pela equacao 2.2.8, Mathematica.

E interessante notar que a disperséo de energia linear dada pela equacéo
(2.2.8) é semelhante & dispersdo de energia de particulas relativisticas E? = ¢?p? +
m2c* para m, = 0, com a velocidade de Fermi v, substituindo a velocidade da luz c.
Por isso, os portadores de carga no grafeno podem ser vistos como particulas
relativisticas, sem massa. Outro fato que chama a atencéo diz respeito a descri¢éo
dos portadores de carga. Como a rede pode ser vista como duas subredes
equivalentes deslocadas uma em relagdo a outra, e como temos dois &tomos por

célula unitaria, os portadores de carga no grafeno sdo descritos por funcdes de onda
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de duas componentes, onde cada componente esta relacionada a contribuicdo de
cada uma das sub-redes. Dessa forma, o hamiltoniano que descreve os portadores

de carga no grafeno é do tipo de Dirac, anexo 1, e escrito da seguinte forma [12]:

- < 0 ky—ik,

H= hug ke + ik, 0 > = hvpo - k(2.2.9)

Com & sendo composto pelas matrizes de Pauli o, € gy, ¢ = (ax, ay), e k é o vetor
de onda em torno dos pontos K ou K’(pontos de Dirac).

A descricao por fungBes de onda com duas componentes é semelhante a
usada para escrever funcdes de onda de spin. No entanto, as duas componentes da
funcdo de onda estdo relacionadas a cada uma das sub-redes da estrutura do
grafeno e ndo ao spin das particulas. Dessa forma, os portadores de carga no
grafeno tém associado a eles um pseudo-spin, a. O pseudospin esta relacionado a
contribuicdo de cada uma das subredes para a funcédo de onda dos portadores de
carga, assim, elétrons e buracos cujos pseudo-spins apontam em uma mesma
direcdo podem ser imaginados como tendo origem em uma mesma sub-rede [41].

Devido ao fato do espectro linear de energia e da descricdo dos
portadores de carga por uma equacdo do tipo de Dirac varias analogias com
fendbmenos estudados pela eletrodindmica quantica sdo encontrados [42]. Nesse
sentido seus portadores de carga sdo chamados de particulas quirais sem massa ou
de férmions de Dirac e atribui-se aos portadores de carga do grafeno uma
quiralidade que sucintamente falando, esta relacionada a projecdo do pseudo-spin
na direcdo do movimento dos portadores, sendo positiva para elétrons e negativa
para buracos.

O salto entre as sub-redes A e B leva a formacdo de duas bandas de
energias que se interceptam perto das bordas da primeira zona de Brillouin, figura
2.2.5(a) e produz o espectro de energia conico no entorno dos pontos K e K’, figura
2.2.6, como resultado as quase-particulas no grafeno exibem dispersao linear de
energia como se fossem particulas relativisticas sem massa (por exemplo, foétons),
entretanto a velocidade de Fermi assume o papel da velocidade da luz. Devido ao
espectro linear de energia as quase-particulas do grafeno comportam-se diferentes

Newton Piondrio Nogueira 26



Capitulo 2

dos portadores de carga em metais e semicondutores convencionais, onde o

espectro de energia apresenta uma relacdo de dispersdo parabdlica.

A

Particulas nio relativisticas  Particulas relativisticas  portadores de carga no
Sem massa grafeno

‘&//
Y.

Figura 2.2.7 (a) Os portadores de carga em fisica da matéria condensada sdo geralmente descritos
pela equacéo de Shrodinger, com massa efetiva diferente da massa de repouso do elétron e p sendo
0 operador momento. (b) Para particulas relativisticas sem massa o hamiltoniano é do tipo de Dirac,
em que c é a velocidade da luz e ¢ é a matriz de Pauli. (c) Portadores de carga no grafeno (férmions
sem massa de Dirac) sao descritos por um analogo 2D da equacdo de Dirac, com a velocidade de
Fermi V, fazendo o papel da velocidade da luz e o pseudospin € um indice que indica em qual das
subredes as quase-particulas se situam. Ele pode ser indicado pela cor (por exemplo, vermelho e
verde). Figura extraida da referéncia [13].

Outra caracteristica essencial que sustenta a descricdo do transporte de
carga em grafeno por uma equacao do tipo Dirac diz respeito mais uma vez ao
comportamento dos seus portadores de carga. Para o caso de energias acima do
zero os portadores de carga sao elétrons. Entretanto para energias negativas, caso
a banda de valéncia ndo esteja totalmente preenchida, os seus estados eletrénicos
desocupados comportam se como quase-particulas carregadas positivamente
(buracos) que séo vistas como um equivalente, da matéria condensada, do pasitron.
Entretanto em matéria condensada elétrons e buracos sao descritos por equacdes
de Shrodinger desacopladas [43] com respectivas massas diferentes. Em contraste,
no grafeno estas equacgdes sdo interligadas exibindo propriedades analogas as da
simetria carga-conjugado [44, 45,46]. Esta caracteristica é resultante da simetria do

cristal, pois as funcbes de onda das quase-particulas do grafeno, como ja abordado,
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sdo descritas por dois componentes relativos a contribuicdo das sub-redes A e B.
Esta descricio € muito semelhante a funcdo de onda spinor usado em
eletrodindmica quantica para descrever a rotacdo real de elétrons.

Uma constatagdo interessante € a observacéo de tunelamento Klein- que
devido ao fato de apresentar um aumento da mobilidade eletrdnica, é de grande
interesse na nanoeletrénica- apresentado pelos portadores de carga do grafeno
guando submetidos a um campo elétrico [11,12].

O tunelamento, de forma sucinta, diz respeito ao fato de haver
transmissdo de particulas através de uma barreira de potencial para o caso da
energia cinética das particulas serem menor que o potencial da barreira [41]. Por
outro lado, em mecanica quantica, elétrons podem tunelar a partir da banda de
conducédo para dentro da banda de valéncia, tal fato é chamado de paradoxo Klein
[44]. O grafeno, entretanto, apresenta tanto correspondéncia entre as fungdes de
onda de elétrons e buracos quanto para obstaculos elevados a barreira torna-se
praticamente transparente T =1 para certos angulos de incidéncia. Esta

caracteristica ficou conhecida como tunelamento Klein [42].

2.3 METODOS DE OBTENCAO

Nesta sessdo iremos descrever brevemente os métodos de obtencéo de
grafeno mais utilizados atualmente. Entretanto, a busca continua por métodos mais
eficientes tanto do ponto de vista do tamanho quanto da qualidade da folha de
grafeno permanece, de modo que outras técnicas mais precisas deverdo aparecer

num futuro proximo.

2.3.1 Esfoliagdo Mecéanica

Nesse processo o grafite de alta pureza € esfoliado com uma fita adesiva,

e em seguida a fita adesiva € grudada em um substrato de Si com 100nm ou 300nm
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de oxido de silicio. Para transferir o grafeno da fita para o substrato pressiona-se a
fita com uma pinca de plastico por alguns segundos para que o grafeno fique bem
aderido no silicio. Com o uso de um microscopio Optico € possivel identificar
grafenos e grafites de poucas camadas, devido a diferenca de contraste entre a
amostra e o substrato [12]. Esse contraste € causado pela diferenca de caminho
optico entre a regido com e sem grafeno, isto também se aplica a um numero
diferente de camadas de grafeno na amostra como mostra a figura abaixo.

Na figura (2.3.1.1) podemos observar grafenos de camada Unica
(monolayer), figura mais clara, e de bicamada (bilayer), figura mais escura.
Trabalhos utilizando a técnica da esfoliagdo mecéanica tém mostrado que os residuos
de cola podem ser retirados com acetona, aquecendo a amostra em vacuo ou em
atmosfera de argdnio e hidrogénio [12]. Esse método ndo é muito reprodutivo em

larga escala uma vez que a obtencao de grafeno € ao acaso.

Figura 2.3.1.1 Imagem de microscopio 6ptico de grafeno esfoliado mecanicamente e transferido para
um substrato de silicio. Extraida da referencia [14]

2.3.2 Sublimagéao de carbetos

Aqui o grafeno é sintetizado pela sublimacdo de um elemento quimico do

carbeto, exceto o carbono. Assim, o carbono que sobra se reorganiza em estruturas
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hexagonais formando o grafeno. O carbeto de silicio (SiC) é o carbeto mais utilizado
e a producédo de grafeno é feita em vacuo [41].

A obtencéo de grafeno a partir de um substrato possibilita sua aplicacao
na nanoeletrdnica, e a grande vantagem desse método € que o carbeto de silicio ja
serve como substrato, ou seja, elimina se uma etapa de transferéncia, como no caso

do crescimento por deposicdo quimica de carbetos (CVD).

2.3.3 Deposicéo quimica na fase vapor (CVD)

Método bastante utilizado para produzir filmes de grafeno. Inicialmente
uma superficie metalica ou um substrato de Si, recoberto por uma camada de
aproximadamente 300nm de SiO, e por outra de metal, € colocada dentro de um
tubo de quartzo e o conjunto dentro de um forno CVD. Em sequiéncia um tratamento
térmico € realizado para que os grados do metal catalisador aumentem seu tamanho
proporcionando uma deposi¢cdo mais uniforme. [52]

Sobre uma atmosfera de argdénio e hidrogénio ou vacuo o crescimento é
realizado. O metal mais utilizado € o cobre devido ao seu baixo custo e a baixa
solubilidade de carbono, o que o torna o material ideal para se estudar a cinética de
crescimento. E ent&o injetado um gas (por exemplo, etileno, metano, alcool, entre
outros) no sistema de modo que a certa temperatura ha quebra da molécula do gas
e fixagdo no substrato. Por ultimo resfria se o tubo de quartzo. Essa técnica € mais
eficiente para produgéo de grafeno em maior escala, produzindo filmes de grafeno

com alguns centimetros e de alta qualidade.
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Figura 2.3.3.1Producéo pelo método CVD de folha de grafeno de 4,5 x 4,5 cm? . Referéncia [52]
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2.4 DISPOSITIVOS DE GRAFENO

Os dispositivos de grafeno usados para investigar suas propriedades
elétricas geralmente sdo feitos depositando-se sobre um substrato de silicio
altamente dopado, e recoberto por uma fina camada de oxido de silicio, flocos de
grafeno.

O silicio altamente dopado, devido a suas multicamadas, apresenta um
funcionamento de contato metélico. O oxido de silicio, servindo de isolante, e o
grafeno, semicondutor de gap zero, o dispositivo apresenta um funcionamento de
efeito de campo que permite controlar a densidade de carga no grafeno através da
aplicacdo de uma diferenca de potencial entre o grafeno e o silicio altamente
dopado.

Os dispositivos mais basicos de grafeno sdo confeccionados através de
técnicas de litografia, contactando eletricamente o grafeno e corroendo-o na forma
de uma ponte Hall, para realizacdo de medidas elétricas. Um exemplo desse tipo de

dispositivo € mostrado na figura (2.4.1).

- COrafeno

Si Contato
N para
o gate

Figura 2.4.1 (a) Dispositivo de grafeno na forma de uma ponte Hall construido em um substrato de Si
altamente dopado coberto por uma fina camada de espessura t de Si0,. (b) Vista superior do
dispositivo. Figura extraida da referencia [47].

Para controlar a densidade de carga no grafeno é aplicada uma tensao
(tensd@o de gate) ao silicio altamente dopado que funciona como contato gate. Por
outro lado para dispositivos na forma de ponte Hall obtém-se a resisténcia

longitudinal R através da aplicagdo de uma corrente I ao longo do canal de
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conducao e posteriormente medindo a diferenca de potencial V,,, entre dois contatos
ao longo do canal de conducdo. Logo podemos escrever R = V., /I que expressa

em termos da condutividade fica:
R=-2 (241
=-—(24.1)

Onde L é o comprimento do canal de conducao entre os terminais de medida de V,,
e W a largura do canal de conducao. Por outro lado, escrevendo a condutividade em

termos da mobilidade y e da densidade n dos portadores de carga:
o=-enu (2.4.2)

com e sendo o médulo da carga do elétron. Por outro lado, para L e W bem maiores
que a espessura t do oxido de silicio (fato que ocorre para dispositivos de grafeno
na forma de ponte Hall) a relacdo entre a densidade de carga e a tensédo de gate
pode ser aproximada pela capacitancia de um capacitor de placas paralelas, com o
grafeno e o silicio agindo como placas. Assim relacionando a tensdo de gate a

densidade de portadores, fica:
n=mny-=L (2.4.3)

com n,sendo a densidade de portadores no grafeno em equilibrio. E interessante
notar que para grafeno intrinseco n, deveria ser zero, pois a energia de Fermi neste
caso encontra se no ponto de Dirac (densidade de portadores € nula). Entretanto os
dispositivos de grafeno geralmente apresentam um efeito de dopagem causada por
residuos na fabricac&o ou pela absorcdo de moléculas da atmosfera. Essa dopagem
ora acrescenta ora remove elétrons do grafeno. Quando o grafeno perde elétrons a
sua energia de Fermi estd na banda de valéncia e os buracos da banda de valéncia
semi preenchidas sdo responsaveis pelo transporte. Quando o grafeno ganha
elétrons, sua energia de Fermi estd na banda de conducéo, os portadores de carga

neste caso sao os elétrons da banda de conducéo.
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Relacionando a resisténcia do grafeno com a tensdo de gate aplicada,

temos:

L

R= |— (2.4.4)
Wu(eno—CVq)

que descreve uma curva, em funcdo del,, que cresce enquanto

eny > CV, (potencial quimico na banda de valéncia) tem um pico quando en, = CV,

(potencial quimico no ponto de Dirac) e decresce quando en, < CV, (potencial
guimico na banda de conducao).

Um fato curioso € que para en, = CV, deveriamos observar um
singularidade, no entanto observa se um pico de resisténcia finita. Que € atribuido
ao fato do grafeno ndo ser completamente homogéneo, formando se pocos de
elétrons e buracos que conduzem corrente para en, ~ CV;, mas que, na media, tém
uma carga total nula [48]. Assim a regido do pico de resisténcia € chamada de ponto
de neutralidade de carga do grafeno naquele dispositivo, e a tensao para a qual

ocorre o pico também é associada ao ponto de neutralidade de carga, V,py. Assim,

n, pode ser determinado pela relacao:

eng = CVgPN (245)

Para o dispositivo da figura (2.4.1) o ponto de neutralidade de carga
ocorre em uma tens&o proxima de zero, indicando baixa dopagem. E interessante
notar que se a tensdo de gate € negativa a densidade de portadores diminui a
medida que a tensédo de gate aumenta (os portadores de carga sdo os buracos da
camada de valéncia) e quando a tensédo de gate se aproxima de zero, o potencial
quimico do grafeno se aproxima do ponto de neutralidade onde se encontra o pico
de resistividade. Ja quando a tensédo é maior que o ponto de neutralidade o potencial
quimico do grafeno se desloca para a banda de conducéo, o transporte é realizado
por elétrons sendo que a inclinacdo da curva € negativa, 0 que indica que o niumero

de portadores esta aumentando a medida que a tensédo de gate aumenta.
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p k)

Figura 2.4.2: Curva da resistividade em funcéo da tensdo de gate para uma amostra de grafeno. O
pico ocorre quando o potencial quimico do grafeno passa pelo ponto de neutralidade de carga. Figura
reproduzida da referéncia [12].

Outra propriedade fisica que caracteriza um dispositivo de grafeno é o
efeito Hall quéntico. Sob acdo de um campo magnético intenso perpendicular ao
plano onde se movem os portadores de carga, a dispersdo de energia de um
sistema bidimensional se desdobra em niveis discretos, conhecidos como niveis de
Landau.

Considerando a corrente elétrica na direcdo x e o sistema bidimensional
no plano xy, o efeito Hall quantico é caracterizado por: platds nas medidas da
condutividade Hall Gy = G,, e oscilagGes no valor da condutividade longitudinal G,
em fungdo do campo magnético aplicado B ou da tensao aplicada lj;. Os platés em
Gxy sd0 acompanhados por valores de G,, que tendem a zero e ocorrem quando o
potencial quimico se encontra entre os niveis de Landau [47].

Em um dispositivo tipico de grafeno onde o canal de conducgéo apresenta
uma corrente | constante, a condutancia Hall é obtida por G, = I/V,,, onde V,,, € a
tensdo Hall — medida entre os terminais 3 e 7 do dispositivo na figura 2.4.1. A

condutancia longitudinal é dada por G, = I /Vy,.
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Por outro lado, para semicondutores tradicionais tais como, Si, Gads, a
dispersdo de energia se desdobra em niveis de Landau com energias dadas por
[49,50].

ehB 1
E= T(N + E) (2.4.6)
Onde e é a carga do elétron, 7 é a constante de Planck dividida por 2m, B € o campo
magnético, m é a massa efetiva dos portadores no materiale N = 0,1, 2,3... Todos
0os niveis de Landau para o0s semicondutores tradicionais tém a mesma
degenerescéncia, figura 2.4.3(c). Os valores esperados para 0s degraus nos valores

da condutancia Hall s&o dados por:
eZ
Gry = g N (2.4.7)

Onde o fator g correspondendo a degenerescéncia de spin e de vale dos estados na
banda de conducé@o do material. No entanto, na monocamada de grafeno, os niveis

de Landau sao dados por [12]:

EN = ivFVZehBN. (248)

Note que o nivel de Landau com N = 0 acomoda tanto buracos quanto
elétrons. Assim, para cada tipo de portador ele tem metade da degenerescéncia dos
demais, figura 2.4.3(a), logo o valor esperado para os degraus nos valores da

condutancia Hall, sdo:
e? 1
Gyy = i47(N + 5) (2.4.9)

Onde o fator 4 corresponde a degenerescéncia de duplo vale e de spin do
grafeno. Como os platds na condutancia Hall no grafeno ocorrem em valores semi-
inteiros do seu quantum de condutancia (4e®h) o efeito Hall no grafeno é dito
andmalo. Os niveis de Landau e os platds de condutancia Hall para um
semicondutor tradicional, grafeno monocamada e bicamada € mostrado na figura
2.4.3.
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Figura 2.4.3: Representacdo da densidade de estados dos niveis de Landau para monocamada (a)
bicamada (b) e um semicondutor bidimensional convencional (c). Figura extraida da referéncia [12]

2.5 ESTUDOS EXPERIMENTAIS DE TRANSPORTE ELETRICO EM
GRAFENO

Desde a descoberta do grafeno em 2005 um volume substancial de
trabalhos explorando este material surgiu, apresentaremos um apanhado de
trabalhos experimentais que foram desenvolvidos até hoje explorando o transporte
elétrico em grafeno com o intuito de mostrar o progresso da pesquisa em grafeno.

Os primeiros trabalhos com transporte elétrico em grafeno monocamada
apresentaram medidas de efeito Hall quantico anémalo [1,2]. Um fato interessante é
que para campos magnéticos da ordem de 30T foi observado efeito Hall quantico em
amostras de grafeno a temperatura ambiente [10]. Campos magnéticos elevados

também foram usados para levantar as degenerescéncias de spin e de vale dos
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primeiros niveis de Landau em medidas de efeito Hall quantico em monocamadas
[52,53] e bicamadas [54] de grafeno. A influencia de gates laterais em amostras no
regime Hall quantico foi estudada [55].

As varias fontes de espalhamento dos portadores de carga em amostras
e 0s seus efeitos sobre o espalhamento no minimo de condutividade das amostras
foram abordados em vérios trabalhos [56, 57, 58, 59, 60]. Ha trabalhos que
investigaram tanto a influéncia da superficie do Si0, nas suas propriedades elétricas
[61, 62, 63, 64, 65], quanto dos contatos metélicos feitos ao grafeno [66, 67, 68, 69].
Trabalhos investigando a distribuicdo de carga na superficie do grafeno, na regiao
do ponto de neutralidade de carga, revelaram que esta distribuicdo é bastante ndo
homogénea resultando na formacdo de pocas de buracos e elétrons ao longo do
grafeno [48, 70, 71].

Também ha alguns trabalhos que estudaram a deposicao do grafeno em
diferentes substratos, tais como, mica [72], nitreto de boro [73, 74]. Bem como a
influéncia de impurezas ionizadas, solucdes ibnicas, sobre o grafeno [75]. O efeito
do ambiente dielétrico sobre suas propriedades foram estudadas através da
deposicéo de sdlidos e liquidos de constantes dielétricas diversas [76].

As maiores mobilidades observadas ocorreram em amostras de grafeno
suspenso [77, 78, 79]. Para construir dispositivos de grafeno suspenso: a amostra
do grafeno € depositada sobre o substrato de Si0,, contatos metalicos sao feitos no
grafeno e em seguida o substrato é corroido na regido em baixo do grafeno. Deste
modo, o grafeno fica suspenso sustentado tdo somente pelos contatos metalicos.
Como conseqiéncia da alta mobilidade, foi possivel observar o efeito Hall quantico
fracionario [80, 81, 82].

O uso de Gates superiores, em conjunto com 0 gate do substrato,
possibilitou o estudo de varias propriedades de juncdo pn em flocos de grafeno.
Com o top gate controlando localmente a densidade de carga no grafeno € possivel
alternar regides com densidades de carga diferentes que podem ser de mesmo tipo,
pp,nn, ou de tipos diferentes, pn, apresentando propriedades interessantes [83, 84,
85, 86, 87]. Outra propriedade interessante que foi medida através do top gate foi a
capacitancia quantica em amostras de monocamada [88]. Um fenbmeno bastante

interessante que ocorre em juncdes pn de grafeno, devido ao fato de os portadores
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de carga no grafeno serem quase-particulas quirais sem massa, é o tunelamento de
Klein [89, 90].

graphg\ene TllAu| (top gate)

PMMA

SiO,
n++ Si (back gate)

L v

[ 0 E
n D n_ F

S e S —
L

Figura 2.5.1: Juncdo npn em grafeno; (a) vista em corte transversal do dispositivo. (b) perfil do
potencial eletrostatico U(x) ao longo da secg¢éo transversal. A combinacdo de uma tensdo positiva
back gate e uma tenséo negativa top gate produz regiées npn. Modificada [90]

Um dispositivo em especial, nanofita de grafeno, tem atraido grande
interesse. O fato de o grafeno ser um semicondutor de gap nulo € um obstaculo na
sua utilizagdo como transistor de boa relacdo ligado/desligado. Entretanto as
nanofitas de grafeno devido ao confinamento lateral podem apresentar um gap de
energia e assim sdo boas candidatas para o uso na construcdo de transistores de
grafeno. Ha trabalhos que estudam o transporte de carga nas nanofitas de grafeno
construidas a partir de técnicas de litografia de feixe de elétrons [19, 91, 92, 93,94].
Entretanto as nanofitas construidas por tal técnica apresentam o inconveniente de
nao terem as bordas bem definidas comprometendo significativamente o seu
comportamento elétrico.

Entretanto como as nanofitas parecerem tao promissoras para aplicacbes
futuras muitas tentativas tem sido feitas com o intuito de produzir nanofitas de
grafeno com bordas bem definidas. Algumas técnicas tentam produzi-las através: de
solucdes quimicas que produzem nanofitas a partir de flocos de grafeno [30, 95]; por

meio de mascara de corrosdo; por meio da combinacdo da litografia de feixe de
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elétrons com a corrosdo quimica, buscando estreitar mais a nanofita [96] e por
derivacdo de nanotubos de carbono [97].

Também modificacbes quimicas através de: moléculas [98, 99],
nanoparticulas [100] e metais [101] foram realizados nos ultimos anos com o intuito
de explorar as modificacbes em suas propriedades elétricas, a citar o grafano que

apresenta propriedades isolantes [102].

2.5 CONCLUSAO

A natureza peculiar da sua disperséo de energia, o tratamento exoético dos
seus portadores de carga e sua estrutura bidimensional rende ao grafeno um lugar
de destaque tanto em estudos de fisica basica quanto em pesquisas que visam seus
inUmeros potenciais de aplicacdo tecnoldgicas.

Os primeiros dispositivos de grafeno, construidos na forma de pontes
Hall, permitiram medidas de Efeito Hall Quantico fracionario. Posteriormente uma
gama de outros dispositivos tais como nanofitas, grafeno suspenso, foram
construidos bem como a influéncia da natureza do substrato e de impurezas
ionizadas em suas propriedades elétricas estudadas. Isto posto, mostra o
consideravel avanco da pesquisa em transporte elétrico em grafeno nos ultimos
anos e possibilita que varias possibilidades de aplicabilidade, conforme abordado no
capitulo 1, ainda estejam sendo exploradas e reveladas. Deste modo estudos
tedricos explorando grafeno monocamada sdo de grande importancia no
entendimento das suas propriedades fisicas exoéticas permitindo que se possam
fazer previsbes sobre o seu comportamento em determinados meios e
consequentemente facilita a construcdo de dispositivos baseados neste material
dando entéo suporte a instrumentacédo experimental para mensuragéao da eficiéncia
dos materiais advindos da utilizacao do grafeno.

Neste sentido, o estudo tedrico do tunelamento Klein em barreiras de
potenciais para grafeno monocamada, objeto de estudo do préximo capitulo, € de
grande importancia tanto para o entendimento do transporte de carga neste material

guanto para a confeccao de dispositivos.
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3 TUNELAMENTO KLEIN EM BARREIRAS

Neste capitulo iremos abordar a transmissdo de portadores de carga no
grafeno para barreiras de potenciais e interpreta-lo através do tunelamento Klein,
fendbmeno tipico da eletrodindmica quantica. Sera descrito a transmissdo, em
grafeno monocamada, para barreiras retangulares e barreiras triangulares de
potencial. Para o caso retangular uma solucdo algébrica € apresentada, ja para o
caso triangular sera exposta uma solugdo numérica através da utilizacdo da matriz

de transferéncia.

3.1 PARADOXOS KLEIN

Em 1927 Dirac considerou a funcdo de onda de Schrédinger como
operadores em vez de numeros. Com tal abordagem ele quantizou o campo
magneético, o procedimento adotada, Teoria Quantica da Emissédo e Absorcdo da
Radiacdo, deu origem ao desenvolvimento da eletrodindmica quéantica. Um ano
depois ele formulou a teoria relativistica do elétron que ficou conhecida como
Equacao de Dirac.

Um resultado importante dado pela Equacéao de Dirac vem de sua solucao
para o elétron livre, pois além de descrever o elétron, ela também apresenta outra
solucdo que descreve particulas idénticas aos elétrons, mas com carga positiva e
energia negativa “buracos” e ocupam todos os estados de energia negativa “mar de
Dirac”. [103] Ou seja, Elas poderiam existir em estados de energia negativa e
continua, variando de —mc? até —oo. Este fato levantou a seguinte questdo que ficou
conhecida como paradoxo de Klein

Um elétron no estado fundamental pode emitir um féton com energia
maior que o dobro de sua energia de repouso e cair para um estado de energia

negativa como havia sido proposto pela equacdo de Dirac. Uma vez nesse estado,
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ele continuaria emitindo fétons ja que ndo havia limite minimo de energia negativa,
isso, contudo, ndo é observado experimentalmente [35].

Dirac argumentou que, em condi¢cdes normais, os estados de energia
negativa estdo todos ocupados por elétrons, o “mar de Dirac”. Assim, as transi¢coes
previstas por Klein eram proibidas pelo Principio da Exclusdo de Pauli. Dirac afirmou
gue um desses elétrons pode absorver um féton com energia maior do que o dobro
de sua energia de repouso —mc? até —oo e tornar-se um estado de energia positiva;
como resultado, um "buraco" é criado nesse "mar’.

Hoje em dia o fenbmeno é mais estudado no contexto do tunelamento
Klein, que se refere ao processo relativistico, e que vai de encontro com a intuigéo
classica, em que um eletron de entrada penetra através de uma barreira de
potencial, caso a altura da barreira V,, exceder a energia de repouso do
elétron, mc? [2]. Neste caso, a probabilidade de transmissdo T, depende muito
pouco da altura da barreira, e para obstadculos muito elevados a barreira é
praticamente transparente T = 1 para angulos de incidéncia préximos da normal.
Isso contrasta com o caso nao relativistico onde a transmissé@o decai com o0 aumento
do potencial V.

Este efeito interessante pode ser entendido devido ao fato de que um
potencial sendo repulsivo para elétrons € atrativo para pésitrons [104] e como ha
correspondéncia entre as fun¢des de onda de elétrons e positrons que sdo descritos
pelo mesmo spinor, sendo que cada uma das duas componentes € responsavel pela
descricdo de cada um dos portadores de carga. Isso posto leva a uma alta
probabilidade de transmissao [105].

A caracteristica essencial responsavel pelo efeito é o fato de que os
estados com energias positivas e negativas (elétrons e positrons, respectivamente)
estdo intimamente ligados, sendo descritos por diferentes componentes do mesmo
spinor. Vale ressaltar que tal fenbmeno s6 é relevante para situacdes exotica tais
como: producédo de pdsitrons em torno de nucleos super pesados, com Z > 170 [95]
ou a geracao de pares particulas-antiparticulas nas proximidades da zona de evento
de buracos negros [47]. Em contraste o grafeno abre caminho para investigar o
paradoxo Klein em experimentos relativamente simples, enquanto que anteriormente

era relacionado aos fendbmenos exoticos citados acima.
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Figura 3.1.1 Tunelamento em grafeno (em cima) e em semicondutores convencionais (em baixo). A
amplitude da fungdo de onda dos elétrons (vermelho) permanece constante no grafeno enquanto
decai exponencialmente em semicondutores convencionais. O tamanho da esfera indica a amplitude
da onda incidente e transmitida. Referencia [42]

3.2 TUNELAMENTOS EM GRAFENO PARA UMA BARREIRA
RETANGULAR

A equacdo que descreve os portadores de carga em grafeno

monocamada (ver anexo 1) envolve um hamiltoniano do tipo de Dirac:
H=—ihvgé-V +V(x) (3.2.1)
Onde v, é a velocidade de Fermi e ¢ = (oy,0,) Sdo as matrizes de Pauli.
(0 1 _ (0 —i
”x'(1 0)’“y - (i 0)

Por outro lado a fungédo de onda que descreve os portadores de carga no

grafeno é do tipo:
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b= (1/)1)
Y2

Onde cada componente é responsavel pela contribuicdo de cada subrede
para a funcéo de onda.

Na figura 3.1.2 destaca-se o tunelamento através de uma barreira de
potencial retangular em grafeno monocamada, bem como o diagrama do espectro
de energia dos portadores de carga, onde as curvas em vermelho e verde enfatizam
a origem do espectro linear, que é o cruzamento das bandas de energias associadas
as subredes A e B. Note que os trés diagramas ilustram respectivamente as
energias de Fermi E referente as trés posi¢cdes no entorno de uma barreira de
potencial retangular de altura V,, e comprimento D.

Vale observar que a energia de Fermi (linha pontilhada) situa se na banda
de conducéo, fora da barreira, e na banda de valencia, dentro da barreira. Note
também que o pseudo-spino é paralelo a direcdo do movimento do elétron e
antiparalelo a direcdo do movimento dos buracos, significando que o pseudo-
spin ¢ mantém uma dire¢éo fixa ao longo dos ramos, verde e vermelho, do espectro

eletronico.

Figura 3.1.2 (a) esquema representativo do espectro das quase-particulas em grafeno. As curvas em
vermelho e verde destacam a origem do espectro linear (b) diagrama das Particulas com vetor de
onda K e energia E no entorno de uma barreira de potencial de altura V; e largura D. Figura extraida
da referéncia [1].
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Agora, consideremos o0 caso de um portador de carga com energia E se

deslocando, com vetor de onda k, e uma barreira de potencial retangular com altura
Vy e largura D. Do ponto de vista experimental, a barreira pode ser criada pelo efeito
de um campo elétrico utilizando se um gate superior sobre o grafeno monocamada,
estando o mesmo sobre um substrato fino de isolante ou em suspenséao, ou ainda

por um dopante quimico local [9,12,13].

Energia Energia
D

a)

b)
Q= Al __>ZB__LED__

E | @

Figura 3.2.2 esquema representativo de (a)elétron no entorno de uma barreira retangular (b) definicdo
dos angulos de incidéncia ¢ e angulo de refracdo 6. Autocad 2008.

A titulo de generalizarmos os resultados obtidos, vamos assumir que a
funcdo de onda do elétron se propague segundo um angulo ¢ qualquer em relagcéo

ao eixo x e que a barreira de potencial tenha a forma:

V,0<x <D

0, outros (3.2.2)

Ve ={
O hamiltoniano, entdo, assume a forma:

_ V() _ihp (0, — id,)
H= [—ith(ax +id,) v l (3-2.3)

Entdo a equacio da energia Hy = E, fica:

[—ihv,:(ax —10y)Y, V(x)'»bll _ [Ellfl

—ihve (B, + 1000, VP sz] (3.24)
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Desacoplando as equacgfes, temos:

Manipulando (3.2.5) e (3.2.6) para obter uma expressao envolvendo uma

Gnica componente, obtemos:
-12vE((9, — 0,)((9x + 10y )1 = [E = V(x)]*P; (3.2.7)
Que para um potencial retangular, equacéo (3.2.2), assume a forma:
-h2vE((9, — i0,)((9x + 10y ), = [E — V]*9, (3.2.8.3)
-h2vE((0, — 10, )((9 + i, )¢y = E*1P; (3.2.8.b)

Supondo que a componente seja bem comportada, ou seja, P, =
X; ()Y, (y). As equacgles (3.2.8.a) e (3.2.8.b) ficam:

[E—V]?+ R2v25 = —p2p2 1 = 42 (3.2.10.9)

E? + n2p2% = _p2p21L = 2 (3.2.10.b)

Que podem ser reescritas como:

X{, + q;ZCX:l =0
{Yl” +koy, = o 32112
X! +k2X, = 0
{Yl” + iy, = o 3211D)
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Onde

2 [E-V)2-a?]
T

F
ky = krCos(¢)

Com o vetor de onda de Fermi dado por:

ky = h% (3.2.13)

Resolvendo as equacbes (3.2.11.a) e (3.2.11.b) encontramos as
expressdes para a componente da funcdo de onda ;. Realizando o mesmo
procedimento e impondo as mesmas condigcbes sobre o comportamento de y,,

obtemos:

(eikxx + Te—ikxx)eikyy’x <0
Y1 = § (ael®* + be~i%*)etkyY 0 < x < D (3.2.14.9)

tetkxxgtkyy x > D

S(eikxx+i<p + re—ikxx—iq))eikyy’x <0
Y2 = 4s'(aelax*+0 4 pe~taxx=i0)etkyy 0 < x < D (3.2.14.h)

Steikxx+i(pelkyyx >D

Onde s = sgnE,s’ = sgn(E —V),0 = tan" k,,/q, 0 angulo de refracéo.
Da continuidade da funcdo de onda aplicada nas equacdes acima

encontramos a seguinte expressao para o coeficiente de reflexdo:

2e1(@d+0+29) gip qd (—2ss1 sin 642 sin )
0219 (¢214d1 21055/ + (14¢2Uad+0))55'_2¢1(0+9) (—14¢2idd)

r= (3.2.15)

Para o caso de altas barreiras |[V| >> |E| a probabilidade de transmissao

T = |t| 2 = 1—|r|? assume a seguinte forma:
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cos’@) ___ (3 16)

" 1—cos2(qyD)sin2(¢)

Note que para q,D = 0,%1 ... a barreira torna se totalmente transparente,
ou seja, T =1. Evidenciando o tunelamento Klein para uma unica barreira de

potenciais em grafeno monocamada.

Potencial retangular: V=220meV, D=100nm
Potencila retangular: V=220meV, D=150nm

a) 90

60

180

270

Potencial retangular: V=300eV, D=100nm
Potencial retangular: V=300eV, D=150nm

b)

90
60

180

270

Figura 3.2.3 Probabilidade de transmissdo T em funcdo do angulo de incidéncia ¢ e da largura D da
barreira, equacéo (3.2.16), para o caso de uma barreira de potencial retangular. Origin 6.0.
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Os graficos acima foram plotados escolhendo se a largura D da barreira igual
a 100um e 150um. A concentracdo de elétronsnfora da barreira em torno de
0,5-102c¢m™2 e a concentracdo dos buracos p dentro da barreira variando entre
1-102cm™2 e 3-10%2c¢m™2. Tais concentragdes sdo tipicas para experimentos
realizados em grafeno monocamada [1]. Isto corresponde a energia de Fermi E dos
elétrons incidentes em 83,5meV e 4 = 50nm.

Mais significativo, no entanto, é observar que a transmissdo em funcao do
angulo de incidéncia apresenta efeito tunel ora “mais largo” ora “mais discreto” para
certos angulos, figura 3.2.3. Este efeito tunel pode ser entendido em termos da
conservacao do pseudo-spin, sendo que esta caracteristica € Unica de férmions sem
massa de Dirac e é diretamente relacionado com o paradoxo Klein em
eletrodindmica quantica [1].

Outra observacao importante diz respeito as mudancas apresentadas nos
valores da transmissao em funcdo das variagdes na largura da barreira. Para uma
barreira de potencial de 220 meV, Figura 3.2.3(a), uma barreira mais larga levou a
um “tinel mais amplo” para angulos proximos da normal, manteve praticamente
inalterado o tunel em torno de 45° e ao surgimento de um tunel “discreto” para
angulos em torno de 75°. Ja na figura 3.2.3(b), potencial maior que o caso anterior, 0
aumento na largura ndo é tao expressivo para o valor da transmisséao, sendo que o
tunel “largo” em torno da normal e o tanel “discreto” em torno de 50° praticamente

nao se alteram.

3.3 TUNELAMENTOS EM GRAFENO PARA DUAS BARREIRAS
RETANGULARES

Agora consideremos o caso de um portador de carga, com energia E e

angulo de incidéncia ¢, se deslocando com vetor de onda k, no entorno de duas
barreiras de potenciais quadrados ambas com altura Ve largura D separadas por

uma distancia L. Conforme representado na figura 3.3.1
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Energia Energia
0 P
D D | I 11 }IV V
N0 _LAp

AP N | e N P

b OIE; A0 L

L X L4 X
L

Figura 3.3.1 esquema representativo de (a)elétron no entorno de duas barreiras retangulares (b)
definicdo dos angulos de incidéncia ¢ e angulo de refracdo 6. Autocad 2008.

Adotando o mesmo procedimento para uma unica barreira retangular,

encontramos as seguintes expressdes para as componentes da funcao de onda:

(eikxx + re—ikxx)eikyy’x < l(zi_l)
l‘bl = (aieiqxx + bie_iqxx)eikyyl(zi_l) <x< lZi (331)

tetkxXethyy x > |,

S(eikxxﬂ'(p + T.e—ikxx—i(p)eikyy'x < l(zi—l)
Yy = 1 si(a;e' >0 4 pe~lani0)elkyy] ) 1) < x <1y (3.3.2)

stellxXx+iQotkyy 4 5 lzi

Onde:
a; e b; séo as amplitudes de transmissao
s = sgnk,
s;" = sgn(E-V),
,  E-V)?—-a?]
qx = 24,2
h%vg

6 =tan"' k,/q, 0 angulo de refragdo. Com i = 1,2. Da continuidade da

funcdo de onda aplicada nas equagOes acima, encontramos a seguinte expressao

para a probabilidade de transmissao T:

—2iqyxD—k(D+1) 2162 2i¢)?
T8 a (1+e219)" (1+e2%) (3.3.3)

(43+B)

Com:
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A, = el 4 @2l0+ax(D+/2D)] 4 p2ilo+ax(D+/D] | 2il0+0+ax(2D+D] 4 o2il0+¢+axl/2)] _
—ellftotaxll (3.3.4)

e

B, = 4e'(@+o+kel+ax(D+D)[sin(¢) + sin(0)]sin(q,D) (3.3.5)

potencial retangular: V=220meV, D=100nm
potencial retangular: V=220meV, D=150nm

a)

90

60

180

270

Potencial retangular: V=300eV, D=100nm
90 Potencial retangular: V=300eV, D=150nm

b)

60

180

270

Figura 3.3.2 Probabilidade de transmissdo T em func¢éo do angulo de incidéncia ¢ e da largura D da
barreira equacao (3.3.3), para o caso de duas barreiras de potenciais retangulares. Origin 6.0.
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Os graficos acima foram plotados para os mesmos valores atribuidos ao caso
de uma barreira de potencial retangular. Tais valores serdo também utilizados para
plotagem dos gréaficos referentes as barreiras de potenciais lineares, facilitando a
comparacao entre ambas.

Note que o grafico da transmissao, figura 3.3.2, deixa evidente que a
dupla barreira de potencial retangular também apresenta tuneis. Em ambos, como
no caso de uma unica barreira de potencial retangular, apresentam-se perfeitamente
transparentes para angulos de incidéncia ¢ préximos de zero.

Outra observagdo importante diz respeito as mudancas apresentadas nos
valores da transmissao em funcéo das variagbes na largura da barreira. Para uma
barreira de potencial de 220 meV, Figura 3.3.2(a), uma barreira menor, 100 um,
levou a um tunel “mais amplo” tanto para angulos préximos da normal quanto para
angulos no entorno de 45°, a um pequeno deslocamento angular do tanel em torno
de 60° e ao desaparecimento do tunel em torno de 77°. Ja na figura 3.2.3(b),
potencial maior que o caso anterior,300um, a barreira de 100um de largura
apresenta um tunel “mais amplo” para angulos préximos da normal e mantém

praticamente inalterado o tinel em torno de 45°

3.4 TUNELAMENTOS EM GRAFENO PARA UMA BARREIRA LINEAR

Faremos inicialmente uma abordagem algébrica na tentativa de encontrar

uma solugéo exata para o caso de barreiras lineares. Isto posto, considere o caso de

um elétron com energia E se deslocando, com vetor de onda k e uma barreira de

potencial linear com largura D.

Energia Energia

PR/ — Shele
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Figura 3.4.1 esquema representativo de (a)elétron no entorno de uma barreira triangular (b) definicdo
dos angulos de incidéncia ¢ e angulo de refracdo 6. Autocad 2008.

Do ponto de vista experimental, assim como nos casos das barreiras
retangulares, esta barreira também pode ser criada pelo efeito de um campo elétrico
utilizando um isolante fino ou por um dopante quimico local [9,12,13].

Para generalizar nossos resultados vamos assumir que a funcédo de onda
do elétron se propague segundo um angulo ¢ qualquer em relagdo ao eixo x e que a

barreira de potencial tenha a forma

yx,0<x <D

0, outros (3.4.1)

V(o) ={
Vamos por simplicidade definir:
8 =0, + 10,

9" =9, —id,

Utilizando o hamiltoniano, equacéo (3.2.1), temos as seguintes equacdes

desacopladas:
—ihvp0 P, + V(x)y, = EY, (3.4.2.3)
—ihvpd, + V)Y, = Ey, (3.4.3.2)

Da equacéo (3.4.1.a), temos:

9", = E [E — V()] (3.4.2.b)

Aplicando o operador 8* na equacéo (3.4.3.a), obtemos:

—ihvpd* oY, 4+ ,0"V (x) = [E — V(x)]0*V(x) (3.4.3.b)
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Manipulando (3.4.2.b) e (3.4.3.b), fica:

—ihv0* 0 oY, + 1/)26 V(x) = [E V(x)]*y, (3.4.4)

Aplicando a equacéo (3.4.4) na equacao (3.4.2.a), temos:

FR V(x) [E- V(x)

oy + iy, = 0 (3.45)

9" oY, +

Assumindo, como anteriormente, que i, = X;Y; a equacao acima fica:

X' V' xi [EVeR v ve' ¥

X1 [E-V(0)] X1 h?vf Y1 [E-V(0)] Y1 =00E46)

E levando em conta a equacéao (3.4.1):

" )4 ’ [E_V(x)]z_ Yky _ 1,2 —
Xp 4 oy [E - e 2] X, = 0 3.47)

Esta equagédo ndo nos forneceu uma solucdo algébrica satisfatéria. Deste
modo procuramos resolver o caso de uma barreira triangular utilizando calculo
numeérico aplicado a matriz de transferéncia. O procedimento adotado, que nos
retornou uma solucao satisfatoria, sera descrito a seguir:

Inicialmente vamos resolver o caso de transporte de carga no entorno de
duas barreiras retangulares acopladas B; e B, com larguras d; e d, e respectivos

potenciais Vi e V, com V;<V,, conforme figura abaixo:

Newton Piondrio Nogueira 53



Capitulo 3

Energia Energia
D D

D | I m | v
b A= _

_—‘%———---.\/_1___)/2__ ______ [E_: _‘£>Z>g1__:é{9;_ _____

Figura 3.4.2 esquema representativo de (a) elétron no entorno de duas barreiras retangulares
acopladas (b) definicdo dos angulos de incidéncia ¢ e angulo de refracéo 6. Autocad 2008.

Na regido anterior a barreira B; as componentes da funcdo de onda dos

portadores de carga ficam:

1P1 — (eikxx + re—ikxx)eikyy
1/12 — S(eikxxﬂ'(p _ re—ikxx—i(p)eikyy

No interior da barreira B;, temos:

P, = (alei(hxx + ble_i‘hxx)elkyy
lljz — S{(aleiqlxx”gl _ ble—iqlxx—iel)elkyy

No interior da barreira B,, temos:

{ 1!]1 — (azeiQZxx + bze_iqzxx)eikyy

1/12 — Sé(azeiquxﬂ'ez _ bze—iqZXx—iGZ)eikyy
Ja regido posterior a barreira B,:

11[’1 — teikxxeikyy
¢2 — Steikxx+i<peikyy

Entdo y,e y,, ficam:
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(etha* 4 re~thaX)etkyy x < 0

(a,e'91x* + pre~t01xX)ehyY 0 < x < d;

Y1(x,y) = . . . (3.4.8)
(aye'@2* + bye~l@x¥)etkyY d, < x < d; +d,
tetxXethyY x > d, +d,
S(eikxxﬂ'(p _ re—ikxx—iqo)eikyy,x <0
s/ (a,el@xx+ib1 _ p o~=i@ixx=ib1)olkyy 0 < x < d
P (x,y) = i@ ! ) 1 (3.4.9)

sy(ayeldzxtifz — p)e=la2xx~102)otkyY q, < x < d; + d,

stetfx¥+i@otkyy x > d. +d,

Aplicando a condicdo de continuidade da funcdo de onda em x = 0,x =

d,e x = d, + d,para e P, e colocando na forma matricial, temos:

:seli‘p —s:‘i"’] [11”] - [Slelwl _Sli—i91] [Zﬂ

eiCI1xd1 e—iCI1xd1 [al] _ eiCszd1 e—iQ2xd1 [az
SzeiCszd1+i92 _Sze—iCszd1—i92

_SleiCI1xd1+i91 _Sle—iCI1xd1—i91

elldzx(dy+dz) e ~tdzx(dy+d3) eik(di+dz) 1171t
Szei‘hx(d1+d2)+i92 _Sze—iQ2x(d1+d2)—i92 ] Selk(d1+d2)+up 1 [0]
Manipulando temos:
[1]_ 1 1 ]_117 eik(d1+dy) [ (3.4.10)
r - Sei(p _Se—ifp lk(d1+d2)+l<P 1 0
Com:
— 1 1 ei‘hxdl e_i‘hxdl -1
P, = Sieiel _S{eiel Sieiqlxdlﬂ'el _S{e_iQ1xd1_i61
pldz2xds ~iq2xdy ld2x(d1+d2) e-itax(di+dy) 171
séei‘hxdr*'i@z -5} e—l‘hxd1 i0; s} elQZx(d1+d2)+192 _Sée—ilhx(d1+dz)—i92
(3.4.11)
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Agora, resolveremos o caso de trés barreiras retangulares acopladas B,

B, e B; com larguras d,, d,e d; e respectivos potenciais V;, V, e V; com V;<V,<V;,

conforme figura 3.4.3.

Energia
D D D
| Il I A% V
Energia 4=
4—L
A
VY6 |
\3 -
v 1o |
1 JE: 7p_> 8__
l_.X X

Figura 3.4.3 esquema representativo de (a) elétron no entorno de trés barreiras retangulares
acopladas. (b) definicdo dos &ngulos de incidéncia ¢ e angulo de refracdo 6. Autocad 2008.

Seguindo o mesmo procedimento adotado para o caso de duas barreiras

acopladas, temos as seguintes expressfes para as componentes da fungcdo de

onda:

( (etkx* + re~thx¥)etkyY x < 0

(a,e!91x* 4+ pie~t01x%)ethyY 0 < x < d;

D1 (x,y) = | (ayei@z® 4 hye~i@z¥)elkyy 4, < x < dy +d,  (3.4.12)

(azeldsx* + byei03:¥)e'kyY \d) +d, <x < dy +d, +ds
. tetkXe®yY x >d, +d, +dj

( S(elkxx+l<p _ re—lkxx—up)elkyy’x <0

s1(a et ¥ 01 4 pe~lax=101)elkyY 0 < x < d;

P (x, y) = 4 sy(apet@x¥ti02 4 p)e~ila2xx=102)etkyY q, < x < d; + d, (3.4.13)

s3(azet®x¥+i0s 4 poe=isxx=103)elkyY g +d, <x <d; +d; +d;
\ stetxXtipelkyy x > d. +d, + dj
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Onde s; =Sgn(E—V;),0 =tan"'k,/q,. Aplicando a condicdo de
continuidade da funcdo de onda em x=0,x=d,x=d,+d,ex=d, +d, +d;

para iy, e ¥, e colocando na forma matricial, obtemos:

seli‘p —s:‘i"’] [11*] - [Sleliel —sli‘iel] [Zi]

[ eldixdy e~ lq1xdy ] al] _[ eldzxds e~ ld2xd1 ] az]
by

Sleichxdl'”el _Sle_iqlxdl_ial Szeiqzxdl'H:eZ _Sze—i‘hxch—iez b2

eiqu(d1+d2) e_iqZX(d1+dZ) az
SzeiQZx(d1+d2)+i92 _sze—i‘hx(d1+d2)—i92 [bz] -
_ eldzx(di+dz) e ~ta3x(d1+dz) a3]
- SseiCI3x(d1+d2)+i93 _S3e—iCI3x(d1+d2)—i93 bs
iq3x(di+dy+d3) —iqsx(di+dz+d3) a ikx(dy+dz+d3)
e e [ 3] _| e 1 [t]
SzeiQ3x(d1+d2+d3)+i93 _Sze—iQ3x(d1+d2+d3)—i93 bs setkx(ditdy+da)+io  1]10

Manipulando encontramos:

[1] [ 1 1 ]—1 A eikx(d1+d2+d3) 1 [t] (3 4 14)
r - Sei(p _Se_i(p 3 Seikx(d1+d2+d3)+i§0 1 0 o
Com:
— 1 1 eiCI1xd1 e—iCI1xd1 -1 eiCszdl e—iQZxd1
P3_ S:{elel —S{elel Sieiqlxdl_l.ial _Sie_i‘hxdl_igl Séeiqudl'Fiez _Sée—iqudl—iez

iq2x(d1+d3) —iqzx(di+d2) -1 iq3x(d1+d3) —iqsx(di+dsz)
e e e e
SéeiQZx(d1+d2)+i92 _Sée—ilhx(d1+d2)—i92 S3eiQ3x(d1+d2)+i93 _S3e—iQ3x(d1+d2)—i93

eldsx(dy+dz+ds) e ld3x(dy+dz+d3) -1
: . ; ; (3.4.15)
SzelCI3x(d1+d2+d3)+193 _Sze—lCI3x(d1+d2 +d3)—i03

Podemos agora generalizar para o caso de n barreiras acopladas cada
qgual com potencial V;, com V;<V,,,,i=1,2,3,...n — 1.
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-1 i
[1] _ [ 1 1 ] —~ elkx(d1+d2+ +dp) 1 [t] (3 4 16)
r Sel(p _Se_l(p n Seikx(d1+d2+'“+dn) 1 0 T
Com:
= et eiqj+12{c:odk e_i‘lj+12{c:odk eiqj+12{(:odk+1 e_iqf+12{c:odk+1 71(3 4 17)
Pn_H]ZO s: ei4j+12{¢=odk+iej+1 —s: e—iqj+12{,=gdk—i9j+1 S: ein+1Z£=gdk+1+i9j+1 S: ei4j+12{(=gdk+1+i9j+1 T
j+1 j+1 j+1 j+1

Deste modo encontramos um produtdrio de matrizes que nos fornece a
transmissao para n barreiras acopladas cada qual com potencial V; e mesma largura
D que satisfaz nosso objetivo. Isto posto procuramos realizar calculos numéricos
para um numero de barreiras n = 100 e largura da barreira D muito pequena de
modo que no limite se apresente como uma barreira linear de potencial. Entdo foram
exploradas muitas variagdes dos extremos dos potenciais dentro dos valores
habituais para o grafeno. Isto posto, os calculos fornecem o seguinte grafico para a
probabilidade de transmissdo em funcdo do angulo de incidéncia figura 3.4.4. Note
gue a transmissdo, assim como nos casos anteriores de uma Uunica barreira
retangular e de duas barreiras retangulares apresenta um tanel em torno da normal

e outro menor para certos angulos.

Potencial linear: V=200-220meV, D=100nm
a) % Potencial linear: V=200-220meV, D=150nm

60

180

270
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Potencial linear: V=220-300meV, D=100nm
Potencial linear: V=220-300meV, D=150nm

b)

180

270

Figura 3.4.4 Probabilidade de transmissao T em funcao do angulo de incidéncia ¢ e da largura D da
barreira para o caso de barreiras lineares. Origin 6.0.

Para barreiras lineares 200 — 220meV, figura 3.4.4(a), a largura da
barreira é significativa para a transmissdo. De modo que a barreira, 100um, é
transparente para angulos de incidéncia de até 25° e apresenta um deslocamento
angular do tunel centrado em 47°. Ja na figura 3.2.3(b), potencial maior que o caso
anterior, 0 aumento na largura da barreira ndo € tdo expressivo para o valor da
transmissdo, sendo observado um sensivel alargamento do tunel “largo” em torno da
normal e o tunel “discreto” em torno de 48°permanece praticamente inalterado.

Buscando analisar as diferencas entre a barreira retangular e a linear para
os valores da transmissdo, € feito um comparativo, figura 3.4.5, variando-se o
potencial e mantendo fixo, em cada caso, a largura da barreira. Assim observa-se
que para potenciais lineares 200 — 220meV quando comparado com potenciais
retangulares de 200meV apresenta um alargamento expressivo do tlnel préximo da
normal e um deslocamento angular dos demais. Por outro lado barreiras lineares
220 —300meV quando comparadas as barreiras retangulares 300meV nao
apresentam mudancgas significativas de modo que os graficos da transmissao
apresentam um sensivel aumento do tunel proximo & normal e um deslocamento

angular dos demais tuneis.
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Potencial retangular: V=220meV, D=100nm
Potencial linear: V=200-220meV, D=100nm

1,0 . ] 60
08
0,6
04
02|
0,0 -

1180
0,0

02
04
06|

0,8

1,0 -

270

Potencial retangular: V=220meV, D=150nm
Potencial linear: V=200-220meV, D=150nm

b)

90
60

270
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Potencial retangular: V=300meV, D=100nm
C 90 Potencial linear: V=220-300meV, D=100nm

180

270

Potencial retangular: V=300meV, D=150nm
Potencial linear: V=220-300meV, D=150nm

d)

90

60

180

270

Figura 3.4.5 comparacdo, para o caso de uma barreira, da transmissdo T em funcdo do angulo de
incidéncia ¢ e da largura D da barreira, entre potenciais lineares e retangulares. Origin 6.0.

De um modo geral podemos observar que ao variar os valores do
potencial e o comprimento da barreira manipula-se a largura do tunel préximo a
normal, altera-se a localizacdo angular dos demais tlineis podendo em alguns casos

ocorrer o desaparecimento do tunel.
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3.5 TUNELAMENTOS EM GRAFENO PARA DUAS BARREIRAS LINEARES

Inicialmente, assim como anteriormente fizemos, vamos resolver o caso
de transporte de carga no entorno de uma dupla de duas barreiras retangulares
acopladas B, e B, com larguras d, e d, e respectivos potenciais V; e V, com V;<V,
para o grafeno, conforme figura abaixo. Isto feito procuraremos generalizar o
resultado para um nimero n qualquer de barreiras acopladas de modo que no limite

devemosterV,,; =6 +V,ed; =d;;; = Ax.

Energia
D D
a) D D
\/ \V.
o - 2 ” 2
1 1 =
X
—L
Energia
D D D
| I 1l v \Y M Vi
—_d=tp

) /g _1Ae | _

——t=Tp

HECHE.

Figura 3.5.1. esquema representativo de (a)elétron no entorno de duas duplas de Dbarreiras
retangulares (b) definigdo dos angulos de incidéncia ¢ e angulo de refra¢do 6. Autocad 2008.

L

Na regido anterior a barreira B; as componentes da funcao de onda ficam:

1/’1 — (eikxx + re—ikxx)eikyy
1/J2 — S(eikxxﬂ'(p _ re—ikxx—i(p)eikyy
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No interior da primeira barreira B;, assumem a forma:

j— iq X —iq X ik
{ 1/) (a e 1x + b e 1x )e yy
.lb — SJ a giq xx+i9 b g—iq xx—i@ eikyy
2 1( 11 ! ! 11 ' 1)

No interior da primeira barreira B,, ficam:

{ 1/]1 = (alzeiqzxx + blze_iQZxx)eikyy

— o iqaxx+i6 —igyxx—1i0 ik
ll}Z ] SZ(alze d2x 2 — blZe q2x Z)e yy

J& na regido posterior a primeira barreira B, e anterior a segunda barreira

B,, fica:

{ 1P1 — tleikxxeikyy
Y

, = Stleikxx+i<peikyy
No interior da segunda barreira B,, temos:

{ 1/)1 — (a21eiq1xx + b21€_iq1xx)eikyy

¢2 — S{(a21eiq“‘x+i91 _ b21e—iq1xx—i91)eikyy
No interior da segunda barreira B,, assumem a forma:

l/jl = (azzeiqzxx + bzze_iQZxx)elkyy
1/12 — Sz(azzequxx+192 _ bzze—Lqux—lBZ)elkyy

J& na regido posterior a segunda barreira B,:

{ P, = tzeikxxeikyy
¥

, = StzeikxxH(peikyy

Entéo ;e y,, ficam:
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‘ (eikxx + re—ikxx)eikyy’x <0
(ay,€'9% + by e i0x¥)etkyY 0 < x < d;
(ape'92x% + by e~ l02x%)etkyY d) < x < d; +d,
P1(x,y) =4 tietkxXetkyY d. +d, <x<d;+d,+1L (3.5.1)
(az,e'9x% + byye~ ' )ekyY  d) +d, + L <x < 2d; +dy + L
(ag,e'925% + byye~02x¥)etkyY 2d, +dy + L <x < 2dy +2d, + L
\ tyetkaXetkyY 2d +2d, + L < x

( S(eikxxﬂ'q) _ re—ikxx—np)eikyy’x <0
s1(ay1e" 0 ¥01 4 p el —100)elhyY 0 < x < dy
so(aq,et92x%% 02 4 b e=la2xx=102)elkyY g, < x < dy +d,
Yo (x,y) =4 stietfxXeikyY qd. 4 d, <x<dy+d, +1L (3.5.2)
s1(ag,e!91x% %01 4 b e=la1xx=01)ekyY )+ d, + L <x <2dy +dy + 1L
so(ag,et2x% 02 4 by e=l02xx=102)etkyY 24, 4+ dy + L < x < 2dy +2d; + L
styetkxXetkyY x> 2d, +2d, + L

Da continuidade da funcdo de onda - x = 0,x =d,x = (d; + d,),x =d; +
dy+L, x=2d,+d,+Lex=2d,+2d,+L -para P,ep, e reagrupando as na

forma matricial, temos:

:seli"’ —sel‘i"’] [11"] - [Sleligl —51:_“)1: [ZE]

eldixds —iq1xdq a11 [ eld2xds e~ ldz2xds ai,
_SleiQ1xd1+i91 —s,e —iq1xd1—i0; [bll SzeiQZxd1+i92 _Sze_iQZxdl_igz b12]

eldzx(dy+dz) e ~lq2x(dy1+d3) [alz] elkx(d1+dz) [tl]
SzeiQ2x(d1+d2)+i92 _Sze—i‘hx(d1+d2)—i92 bi, Selkx(d1+d2)+up 1

gikx(di+dz+L) ty eldix(d1tdz+L) e ~td1x(d1tda+L) asq
_Selkx(d1+d2 L+ip  q [ ] S, elQ1x(d1+d2+L)+191 _Sle—iQ1x(d1+d2+L)_i91 [b21]

eldix(2d;+dz+L) e ~tq1x(2dy+d2+L) asq

eldzx(2d;+dz+L) e ~td2x(2dy+d2+1) a22
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eld2x(2d,+2d;y+L) e " t2x(2d1+2d5+1) aso elkx(2d1+2d,+L)) 11 1t,
s, eldzx(2d1+2d,+L)+i6; _Sze—iQZx(2d1+2d2+L)—i92 [bzz] Selkx(2d1+2d2+L)+Lgo [ ]
Manipulando, temos:
-1

1 — 1 1 B A lk(d1+d2) lkx(d1+d2+L) 1
[T‘] B Sei(P —se l‘P] [Selk(d1+d2)+1<p 1] [Selkx(d1+d2L)+l‘P 1]

_ [ pikx(2d1+2dy+L))
2 setkx(2d1+2d2+L)+ig

ﬂ %] 35.3)

Com P, dado pela equacéo (3.4.10) e I, dado por:

-1

—~ eldixds e " t1xds eld1x(2d1+da+L) e ~td1x(2dy+da+L)
lzz[sleiqlxd1+i91 —Sle_iqlxdl_igl] [s eid1x(2d1+dz+L)+i6, —S1e_iQ1x(2d1+dz+L)—i61]
eldzx(2d1+da+L) e ~id2x(2d1+da+L)
[szeiqu(2d1+dz+L)+i92 _Sze—iQ2x(2d1+d2+L)—i92]
eiqu(2d1+2d2+L) e—iqu(2d1+2d2+L) -1
[szeiqu(2d1+2d2+L)+i62 _32e—iqu(2d1+2dz+L)_i92] (3.5.4)

Podemos agora generalizar para o caso de n barreiras acopladas cada
qual com potencial V;, comV;,; =8 +V;,i =1,2,3,...n — 1.
-1

11 gikx(ditdatetdn) 1 eikx(Ltdy+dy++dn) 1
[ ] [sel‘p —se_”p] M| geikx(di+da+-+dn)+ie Selkx(L+l(p+d1+d2+ +dp)+ip q

pikx(2d1+2d; . +2dn +L)
Hadaduradz. ][tz (3.5.5)

n |:Selkx<2d1+2d2 +2dn+L)+l(p 1

Com P, dado pela equacéo (3.4.16) e I,dado por:

n . j—1 . j—1
. elq]'[L+Z{€=o 2dg+Yj=j di] e—lth[L+Z{c=0 2dg+Y=j dk]
I, = | | . j—1 . . j—1 .
n | S'elqj[L+Z{€=o de+2}rc1=jdk]+19j —S'e_lqj[L-l-Z{‘:O de+22=jdk]—19j
j=0 L J
; J n . j n -1
eLQj[L+Zk=02dk+Zk=j+1 dg] e_qu[L+Zk=0 2dk+2k=j+1 di] ( )
. , j . . j 3.5.6
Sjelq]'[L+19j+Z{c=0 de+2;€l=j+1 dg] Sje—lq]'[L+19j+Z{c=0 de+z;{l=j+1 dgl
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Deste modo encontramos um produtdrio de matrizes que nos fornece a
transmissdo para n barreiras acopladas cada qual com potencial V ;e mesma
largura D e comprimento L que satisfaz nosso objetivo.

Mais uma vez realizamos calculos numéricos para um numero de
barreiras n = 100 e largura da barreira D muito pequena de modo que no limite se
apresentem como duas barreiras lineares de potencial.

Também foram exploradas muitas variacées dos extremos dos potenciais
dentro dos valores habituais para o grafeno. Isto posto, os calculos fornecem os
seguintes graficos para a probabilidade de transmissdo em funcdo do angulo de

incidéncia ¢ e da largura da barreira D, figura 3.5.2.

Potencial linear: V=200-220meV, D=100nm
Potencial linear: V=200-220meV, D=150nm

a)

90

60

180

270
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Potencial linear: V=220-300meV, D=100nm
Potencial linear: V=220-300meV, D=150nm

b)

60

180

270

Figura 3.5.2: Probabilidade de transmissdo T em funcéo do &ngulo de incidéncia ¢ e da largura D da
barreira, para o caso de duas barreiras de potenciais lineares. Origin 6.0.

Note que para o caso de duas barreiras lineares de potencial, assim como
para o caso de uma Unica barreira linear, o efeito tunel também é observado. Para
barreiras lineares 200 — 220meV, figura 3.5.2(a), a barreira, 150um, praticamente
nao apresenta modificacbes em relagcdo ao tunel proximo a normal, entretanto
surgem dois outros tlneis mais discretos proximos & 50° e 80° quando comparada a
barreira de largura 100um. J&a na figura 3.2.3(b), potencial maior que o caso anterior,
a barreira de comprimento de 100um, é transparente para angulos de até 25° e
também apresenta uma diminuicdo sensivel e deslocamento angular do tunel em
torno 47° em relagé@o a barreira de comprimento 150um.

Assim como no caso de uma UuUnica barreira de potencial, buscamos
analisar as diferencas entre a barreira retangular e a linear para os valores da
transmissao, sendo feito um comparativo, figura 3.5.3, variando-se tanto o potencial
qguanto a largura da barreira.

Barreiras com comprimento de 100um e 150um para potenciais lineares
200 — 220meV, figura 3.5.3(a) e 3.5.3(b), apresentam de um modo geral um

alargamento do tunel em torno da normal, um deslocamento angular do tanel em
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torno de 60° e o desaparecimento do tunel no entorno de 45°, somente para 100um,
guando comparadas as barreiras retangulares 220meV.

Por outro lado quando os potenciais lineares sao de 220 — 300meV, figura
3.5.3(c) e 3.5.3(d), ndo ha mudancas significativas de modo que os graficos da
transmissdo apresentam um sensivel aumento do tunel proximo a normal e um
deslocamento angular dos demais tuneis, em relacdo as barreiras retangulares
300meV

Potencial retangular: V=220meV, D=100nm
Potencial linear: V=200-220meV, D=100nm

a)

90

180

270
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Potencial retangular: V=220meV, D=150nm
Potencial linear: V=200-220meV, D=150nm

b)

90

1,0 4 SN 60

1180

270

C Potencial retangular: V=300meV, D=100nm
90 Potencial linear: V=220-300meV, D=100nm

1,0 4 U — 60

1180

270
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Potencial retangular: V=300meV, D=150nm
Potencial linear: V=220-300meV, D=150nm

d)

60

180

270

Figura 3.5.3: comparacao, para o caso de duas barreiras, da transmisséo T, em funcdo do angulo de
incidéncia ¢ e da largura D da barreira, entre potenciais lineares e retangulares. Origin 6.0.

De um modo geral podemos observar que ao variar os valores do
potencial e o comprimento da barreira manipula-se tanto a largura do tanel proximo

a normal quanto altera a localizacdo angular dos demais tuneis.

3.6 CONCLUSAO

No grafeno a descricdo dos seus portadores de carga em sistemas de
barreiras de potenciais permite observar que: possuem consideravel probabilidade
de transmissao para um amplo conjunto de angulos de incidéncia como também
apresentam efeito tunel, que possibilita o estudo do tunelamento Klein em
laboratorios de fisica da matéria condensada. Tal efeito desempenha importante
papel nas propriedades de transporte de carga em grafeno, especialmente no
regime de baixas concentracfes. Tendo um forte apelo tecnolégico principalmente
em nanoeletrénica. Esta observagcdo contrasta com o caso dos portadores de carga
em semicondutores convencionais onde a probabilidade de transmissdo decai

exponencialmente com o aumento da largura e da altura da barreira.
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Por outro lado existem diferencas entre sistemas de barreiras
retangulares e lineares. De um modo geral para uma ou duas barreiras de
potenciais, observa-se que potenciais lineares 200 — 220meV quando comparados
com potenciais retangulares de 200meV apresentam um alargamento expressivo do
tunel proximo da normal e um deslocamento angular dos demais. Por outro lado
barreiras lineares 220 — 300meV quando comparadas as barreiras retangulares
300meV nao apresentam mudancas significativas em relacdo a transmissao de
modo que os graficos praticamente se sobrepdem.

Assim a alteracdo no perfil da barreira, que pode ser explorado
experimentalmente, permite aumentar o intervalo de angulos préximos a zero com
probabilidade de transmissdo T = 1 e manipular outros angulos em que o dispositivo
€ transparente. Nesse sentido o comportamento diferente das propriedades dos
portadores de carga, do grafeno monocamada, em sistemas de barreiras apresenta
se como mais uma propriedade exética deste material. Que pode ser explorada
tanto do ponto de vista da fisica envolvida quanto da sua utilizacdo tecnolégica em

dispositivos mais eficientes no que diz respeito ao transporte de carga.
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4 RESULTADOS E PERSPECTIVAS

Apds dois anos de trabalho podemos fazer uma avaliagdo positiva do
nosso esforco empreendido para desenvolver a pesquisa do transporte de carga, em
grafeno monocamada, para sistemas de barreiras de potencial. Comegamos 0s
trabalhos nos familiarizando com artigos que tratavam tanto dos inUmeros potenciais
de aplicacdes tecnologicas do grafeno quanto que exploravam o tunelamento Klein
para sistemas de barreiras de potencial. Observamos que nao havia trabalhos
explorando o tunelamento Klein para sistemas de potencial linear em grafeno
monocamada, objeto de nosso estudo. Varias tentativas foram empreendidas no
intuito de encontrar uma solucdo algébrica para nosso problema, fato que nos
possibilitou adquirir uma maior maturidade no uso de ferramentas matematicas,
entretanto ndo obtivemos uma solug¢do que nos retornasse um resultado satisfatorio.
Buscamos entéo resolver o problema numericamente sendo recompensados com o
sucesso.

O estudo do grafeno, embora seja ainda um tema relativamente novo, ja
evoluiu para um importante ramo da Fisica da matéria condensada. Espera se que o
fato de a barreira ser transparente para certos angulos de incidéncia, efeito tanel,
desempenhe papel importante nas propriedades de transporte de dispositivos de
grafeno, especialmente no regime de baixas concentragdes. E tanto o interesse nas
suas incriveis propriedades eletrbnicas e mecanicas, e as perspectivas de futuras
aplicacdes tecnoldgicas nas mais diversas areas, que explodiu em uma grande
guantidade de pesquisas tedricas e experimentais mostrando o seu potencial tanto
na observacdo de fenbmenos exéticos em sistemas de baixa energia quanto das
suas inumeras possibilidades de aplicacdo em materiais mais resistentes, flexiveis e
com maior conducdo. Culminando com o premio Nobel de 2010 para os seus
descobridores.

Nesta dissertacdo, procuramos contribuir para este campo em rapido
crescimento, através de uma abordagem numeérica para modelar a probabilidade de
transmissao dos portadores de carga em sistemas de barreiras de potencial linear.

Dentro do nosso modelo numérico, fomos capazes de reproduzir os resultados
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obtidos para sistemas de barreiras retangulares da literatura, fato que nos
possibilitou ter confianca para resolver o caso linear.

Constatamos algumas diferencas entre sistemas de barreiras
retangulares e lineares. Assim, de um modo geral para uma ou duas barreiras de
potenciais, observa-se que o0s potenciais lineares 200 — 220meV quando
comparados com potenciais retangulares de 200mel/ apresentam um alargamento
expressivo do tunel proximo da normal e um deslocamento angular dos demais. Por
outro lado barreiras lineares 220 —300meV quando comparadas as barreiras
retangulares 300melV/ nao apresentam mudancas significativas de modo que os
gréaficos da transmissao praticamente se sobrepdem.

Isto posto, o comportamento diferente das propriedades dos portadores
de carga, do grafeno monocamada, em sistemas de barreiras lineares apresenta se
como mais uma propriedade exética deste material que pode ser explorada tanto do
ponto de vista da fisica envolvida quanto da sua utlizacdo tecnolégica em

dispositivos mais eficientes no que diz respeito ao transporte de carga.
O passo posterior a este trabalho serd o estudo do comportamento

dos portadores de carga em sistemas de barreiras de potenciais lineares em
nanofitas de grafeno, tanto armchair quanto zigzag, pois as nanofitas tém

atraido grande interesse na construcao de dispositivos de grafeno.
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ANEXO 1

UMA BREVE INTRODUCAO A MECANICA QUANTICA

A Mecanica Quantica € a teoria fisica que obtém sucesso no estudo dos
sistemas fisicos cujas dimensfes sdo da ordem da escala atbmica, tais como moléculas,
atomos, elétrons, prétons e de outras particulas subatébmicas. A Mecéanica Quéantica é
um ramo fundamental da fisica e a base de areas tais como fisica de particulas, fisica
da matéria condensada dentre outras. Apresentando vasta aplicacdo, sendo essencial
para a eletrénica, tecnologia da informacéo, e nanotecnologia.

A teoria quantica fornece descricdes precisas para muitos fendbmenos
previamente inexplicados tais como a radiacdo de corpo negro e as orbitas estaveis do
elétron. A quantidade caracteristica da teoria, que determina quando ela € necessaria
para a descricdo de um fendmeno é a constante de Planck [107]. A Mecanica Quéantica
recebe esse nome por prever um fendmeno bastante conhecido dos fisicos, a
guantizacdo. No caso dos estados ligados (por exemplo, um elétron orbitando em torno
de um nucleo positivo) ela prevé que a energia (do elétron) deve ser quantizada. Este
fendbmeno é completamente alheio ao que prevé a teoria classica [107].

Um grande sucesso da mecanica quantica em seu principio foi a explicacao
da dualidade onda-particula, ou seja, como em niveis subatdémicos o que rotulamos de
particulas subatémicas apresentam propriedades de ondas e o que era considerado
onda tem propriedade corpuscular. Um experimento interessante € o da fenda dupla. Ele
demonstra a dualidade onda-particula, e ressalta diversas caracteristicas da mecanica
guantica. Fétons emitidos de um laser se comportam de maneira diferente dependendo
da quantidade de fendas que estdo em seu caminho. Quando apenas uma fenda esta
presente, a luz observada na tela aparece como um padrdo de difracdo estreito.
Entretanto, quando se tem duas fendas o que chega a tela de deteccdo é uma
superposicdo quantica de duas ondas. O mesmo experimento pode ser realizado
atirando elétrons em uma fenda dupla. A natureza ondulatéria da luz faz com que as
ondas luminosas passando por ambas as fendas se interfiram, criando um padréo de
interferéncia de faixas claras e escuras. Entretanto, na tela, a luz é sempre absorvida

em particulas discretas, chamadas fotons. Se reduzirmos a fonte ao ponto de somente
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um foton ser emitido por vez ocorre que ele atravessa ambas as fendas como onda, e
cria um padrdo de onda que interfere consigo mesmo. Todavia ele é detectado como
particula na tela. Mas onde aparece na tela depende das probabilidades. Ainda que, a
localizacdo de onde atinge a tela, depende de um processo completamente aleatério, o
resultado final esta de acordo com as probabilidades que podem ser calculadas [107].

Assim é impossivel falar sobre mecanica quéantica sem fazer alguns
apontamentos matematicos. Isso porque muitos fenbmenos quanticos dificeis de
imaginar concretamente podem ser representados com um pouco de abstracéo
matematica. No formalismo da mecanica quéantica, o estado de um sistema num dado
instante de tempo pode ser representado por uma fungcdo complexa das posi¢cées ou
dos momentos de cada particula que compde o sistema. Ou seja, sua funcdo de onda.
Este objeto mateméatico abstrato permite o calculo da probabilidade de se obter
resultados especificos em um experimento concreto, como por exemplo, permite que se
calcule a probabilidade de encontrar um elétron em uma regido particular em torno do
nacleo. E importante ter em mente que enquanto na mecanica classica, o0 movimento de
uma particula € descrito com uma funcdo escalar do tempo, na mecéanica quantica
grandezas como posi¢cdo, momento linear, momento angular (de um modo geral de
qualquer grandeza fisica observavel) sédo representadas por operadores [108].

Em 1925 Erwin Shrodinger prop6s a Equacéo de Schroédinger que descreve
a evolucao temporal de um estado quantico de um sistema fisico. Essa equacado tem
grande importancia para mecanica quantica. A funcdo de onda guarda as probabilidades
para os resultados de todas as possiveis medi¢Oes aplicadas ao sistema. Em geral, o
estado de um sistema varia no tempo e a funcado de onda é uma funcdo do tempo. A
equacdo de Shrodinger fornece uma descricdo quantitativa da taxa de variagcdo da

funcado de onda, e é dada por [107]:

Ay = in%2 (1)

Na equacdo acima i € o numero imaginario, A e a constante de Planck
dividida por 2m e o Hamiltoniano H é um operador atuando na funcio de onda. O
Hamiltoniano representa a energia total do sistema, e assim como a forga na segunda
Lei de Newton, ele ndo é definido pela equacdo e deve ser determinado pelas
propriedades fisicas do sistema. No caso nao relativistico o hamiltoniano assume a
forma [107]:
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A=-2v+ v ()
Que aplicado a equacéo (1) fica:

h? _ 0y
_szlp + V(x, )y = lﬁg 3)

Onde V? é o laplaciano e m é a massa da particula. Note que na equacéo (3)
a derivada em relagéo as coordenadas espaciais é de segunda ordem enquanto que em
relacéo ao tempo € de primeira ordem [108].

Entretanto para o caso de particulas relativisticas sem massa, objeto de
nosso estudo, € necessario tratar varidveis temporais e espaciais de forma mais

simétrica [103], deste modo o operador Hamiltoniano H neste caso é dado por:
H=—ihcé -V +V(xt) (4)

Onde ¢ é a velocidade da luz no vacuo e ¢ sdo as matrizes de Pauli.

Aplicando a equacéo (4) na equacgéao (1) temos:
s = ., 0P
—ihca - VY +V(x, )y = lh; (5)

Que é conhecida como equacado de Dirac para particulas relativisticas sem
massa. Esta expressdo é semelhante a que descreve os portadores de carga em

grafeno monocamada [1]:
s T )
—ihvge VY +V(x, )Y = lha (6)

Esta equacéo é do tipo de Dirac, com v; =~ 10°m/s, velocidade de Fermi,

assumindo aqui o papel da velocidade da luz.
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ANEXO 2

CALCULO NUMERICO PARA UMA BARREIRA RETANGULAR

Segue abaixo o programa, em Fortran, utilizado para calcular a
probabilidade de transmissdo em funcédo do angulo de incidéncia e da largura da

barreira para o caso de uma barreira de potencial retangular:

USE MSIMSLMD

' USE MSIMSLMS !'PARA A ROTINA DE DATA

-

COMPLEX*16
MINC(2,2),MOUT(2,2),MB1(2,2),MB2(2,2),M1(2,2),M2(2,2),
*MT(2,2),IC,M11,refm,refn,refd,ref

REAL*8 hbar,Lambda,D,Vf,Energy,VO,Kf,phi,theta,pi,fnm,kx,ky,
*fgx,qx,S,SL,T2T(2000),T2A(2000),dt1,dt2,phid, T2K(2000),phimin,
*phimax,deltaphi

—

T
OPEN(UNIT=5,FILE="entrada.dat',STATUS="UNKNOWN)
OPEN(UNIT=6,FILE="saida.dat',STATUS="UNKNOWN)
OPEN(UNIT=8,FILE="auxiliar.out’,STATUS="UNKNOWN")
*

read(5,*)

read(5,*)Lambda,D,Vf,Energy,VO

read(5,*)

read(5,*)phimin,phimax,deltaphi
WRITE(*,*)"TUNELAMENTO KLEIN EM GRAFENQO"
WRITE(8,*)"TUNELAMENTO KLEIN EM GRAFENQO"

*
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WRITE(8,*)"DADOS"
WRITE(8,*)"Lambda(nm) D(nm) Vf(m/s) Energy(meV) VO(meV)"
WRITE(8,91) Lambda,D,Vf,Energy,VO
WRITE(8,*)"phi_min(degree) phi_max(degree) delta_phi"
WRITE(8,92)phimin,phimax,deltaphi

91 FORMAT(1X,F5.2,4X,F7.2,2X,E7.2,3X,F7.2,9X,F7.2)
92 FORMAT(1X,F7.2,10X,F7.2,10X,F7.2)
T

IC=(0.D0,1.D0)

pi=3.141592654

hbar=6.58211915d-16

fnAm=1.d-9 'Inmtom

Lambda=fnm*Lambda

D=fnm*D

write(*,*)D

write(*,*)Lambda

*

S=1.

SL=1.

IF(Energy.LT.0.) S=-1.

IF(Energy.LT.VO) SL=-1.
write(*,"(2F5.2)")S,SL
Energy=Energy*(0.001) !'Energy in eV
V0=Vv0*(0.001) VO in eV

AT

nphi=int((phimax-phimin)/deltaphi)

write(*,*) 'nphi=",nphi

* do i=1,181

do i=1,nphi+1

Kf=2*pi/Lambda

phid=phimin+(i-1)*deltaphi

* phid=i-91 !phiin degrees
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phi=phid*pi/180 Iphi in rad
Kx=Kf*cos(phi)

Ky=Kf*sin(phi)

fqx=(Energy-V0)/(hbar*Vf)
gx=dsqrt(fgx*fgx-ky*ky)
theta=datan(ky/qgx)

* write(6,"(F7.2,2X,E10.4)") phi,theta

*

*

* Zerando as matrizes
DO IN=1,2

DO JN=1,2
MINC(IN,JN)=(0.D0,0.D0)
MOUT(IN,JN)=(0.D0,0.D0)
MB1(IN,JN)=(0.D0,0.D0)
MB2(IN,JN)=(0.D0,0.D0)
END DO

END DO

* Definindo as MATRIZES
MINC(1,1)=1.

MINC(1,2)=1.
MINC(2,1)=S*CDEXP(IC*phi)
MINC(2,2)=-S*CDEXP(-IC*phi)
*
MOUT(1,1)=CDEXP(IC*Kx*D)
MOUT(1,2)=1.
MOUT(2,1)=S*CDEXP(IC*Kx*D)*CDEXP(IC*phi)
MOUT(2,2)=1.

MB1(1,1)=1.

MB1(1,2)=1.
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MB1(2,1)=SL*CDEXP(IC*theta)
MB1(2,2)=-SL*CDEXP(-IC*theta)
MB2(1,1)=CDEXP(IC*qx*D)
MB2(1,2)=CDEXP(-IC*qx*D)
MB2(2,1)=SL*CDEXP(IC*qx*D)*CDEXP(IC*theta)
MB2(2,2)=-SL*CDEXP(-IC*qx*D)*CDEXP(-IC*theta)

*

* multiplicando as matrizes

*

CALL PROMATAINVB(MINC,MB1,M1)
CALL PROMATAINVB(MB2,MOUT,M2)

*

CALL PROMATAB(M1,M2,MT)

fim do teste

M11=MT(1,1)

T2T(1)=1./(M11*DCONJG(M11))

* APROXIMACAO PARA VO MUITO MAIOR QUE ENERGY
dt1=COS(PHI)*COS(PHI)

dt2=1. - COS(gx*D)*COS(gx*D)*SIN(PHI)*SIN(PHI)
T2A()=dt1/dt2

* Pela Eq. 3 da Nature do Katsnelson (2006)
refm=2.*IC*CDEXP(IC*phi)*sin(gx*D)

refn=sin(phi)-s*sl*sin(theta)
refd=CDEXP(-IC*gx*D)*cos(theta+phi)+CDEXP(IC*qx*D)*cos(phi-theta)
ref=refm*refn/(s*sl*refd -2.*IC*sin(gx*D))
T2K(1)=1.-re*DCONJG(ref)

write(6,102)PHID, T2T(l)

* write(6,101)PHID, T2T (1), T2K(1), T2A(l)
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*101 format(F8.4,2X,F10.5,2X,F10.5,2X,F10.5)
102  format(F8.4,2X,F10.5)

*kk

end do
AT
END
SRR
SUBROUTINE PROMATAINVB(A,B,AINVB)
COMPLEX*16 A(2,2),B(2,2),AINVB(2,2),DETA,DIVDET
COMPLEX*16 A11,A12,A21,A22,B11,B12,B21,B22
*
Al11=A(1,1)
Al12=A(1,2)
A21=A(2,1)
A22=A(2,2)
B11=B(1,1)
B12=B(1,2)
B21=B(2,1)
B22=B(2,2)
*
DETA=A11*A22-A21*A12
DIVDET=1/DETA
*
AINVB(1,1)=DIVDET*(A22*B11-A12*B21)
AINVB(1,2)=DIVDET*(A22*B12-A12*B22)
AINVB(2,1)=DIVDET*(A11*B21-A21*B11)
AINVB(2,2)=DIVDET*(A11*B22-A21*B12)
*
RETURN
END

kkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkkk

SUBROUTINE PROMATAB(A,B,AB)
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COMPLEX*16 A(2,2),B(2,2),AB(2,2)
COMPLEX*16 A11,A12,A21,A22,B11,B12,B21,B22
.

A11=A(1,1)

A12=A(1,2)

A21=A(2,1)

A22=A(2,2)

B11=B(1,1)

B12=B(1,2)

B21=B(2,1)

B22=B(2,2)

.

AB(1,1)=A11*B11+A12*B21
AB(1,2)=A11*B12+A12*B22
AB(2,1)=A21*B11+A22*B21
AB(2,2)=A21*B12+A22*B22

.

RETURN

END
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ANEXO 3

CALCULO NUMERICO PARA DUAS BARREIRAS RETANGULARES

Segue abaixo o programa, em Fortran, utilizado para calcular a
probabilidade de transmissdo em funcédo do angulo de incidéncia e da largura da

barreira para o caso de duas barreiras de potenciais retangulares:

USE MSIMSLMD

I USE MSIMSLMS !PARA A ROTINA DE DATA

COMPLEX*16 M1X0(2,2),M2X0(2,2),M1X1(2,2),M2X1(2,2),M1X2(2,2),
*M2X2(2,2),M1X3(2,2),M2X3(2,2),PX0(2,2),PX1(2,2),PX2(2,2),PX3(2,2),
*PX01(2,2),PX23(2,2),MT(2,2),IC,M11

REAL*8 hbar,Lambda,D,LW,Vf,Energy,VO,Kf,phi,theta,pi,fnm,kx Ky,
*fgx,gx,S,SL, T2T(2000),phid,phimin,phimax,deltaphi,X0,X1,X2,X3

T

OPEN(UNIT=5,FILE="entrada2b.dat',STATUS="UNKNOWN')
OPEN(UNIT=6,FILE="saida2b.dat',STATUS="UNKNOWN")
OPEN(UNIT=8,FILE="auxiliar2b.out',STATUS="UNKNOWN")

read(5,%)
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read(5,*)Lambda,D,LW,Vf,Energy,VO

read(5,”)

read(5,*)phimin,phimax,deltaphi

WRITE(*,*)"TUNELAMENTO KLEIN EM GRAFENQO"

WRITE(8,*)"TUNELAMENTO KLEIN EM GRAFENO"

WRITE(8,*)"DADOS"

WRITE(8,*)"Lambda(nm) D(nm) L(nm) Vf (m/s) Energy(meV)
VO(meV)"

WRITE(8,91) Lambda,D,LW,Vf,Energy,VO

WRITE(8,*)"phi_min(degree) phi_max(degree) delta_phi"

WRITE(8,92)phimin,phimax,deltaphi

91 FORMAT(1X,F5.2,4X,F7.2,4X,F7.2,2X,E7.2,3X,F7.2,9X,F7.2)

92  FORMAT(1X,F7.2,10X,F7.2,10X,F7.2)

T

IC=(0.D0,1.D0)
pi=3.141592654
hbar=6.58211915d-16
fAm=1.d-9 'nmtom
Lambda=fnm*Lambda
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D=fnm*D
LW=fnm*LW
write(*,*)D
write(*,*)Lambda

write(*,*)LW

IF(Energy.LT.0.) S=-1.
IF(Energy.LT.VO) SL=-1.
write(*,"(2F5.2)")S,SL
Energy=Energy*(0.001) !'Energy in eV
V0=V0*(0.001) VO in eV

*T*

nphi=int((phimax-phimin)/deltaphi)
write(*,*) 'nphi=",nphi

* do i=1,181

do i=1,nphi+1

Kf=2*pi/Lambda
phid=phimin+(i-1)*deltaphi

* phid=i-91 !phi in degrees
phi=phid*pi/180 Iphi in rad
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Kx=Kf*cos(phi)
Ky=Kf*sin(phi)
fgx=(Energy-VO0)/(hbar*Vf)
gx=dsqrt(fgx*fgx-ky*ky)
theta=datan(ky/qx)

* write(6,"(F7.2,2X,E10.4)") phi theta

X0=0.

X1=D

IF(LW.eq.0.)X1=2."D
X2=D+LW

X3=X2+D

* Definindo as MATRIZES
M1X0(1,1)=CDEXP(IC*Kx*x0)

M1X0(1,2)=CDEXP(-IC*Kx*x0)

M1X0(2,1)=S*CDEXP(IC*Kx*x0)*CDEXP(IC*phi)

M1X0(2,2)=-S*CDEXP(-IC*Kx*x0)*CDEXP(-IC*phi)

*

M2X0(1,1)=CDEXP(IC*gx*x0)

Newton Piondrio Nogueira

Anexo 3

87



Anexo 3

M2X0(1,2)=CDEXP(-IC*qx*x0)
M2X0(2,1)=SL*CDEXP(IC*qx*x0)*CDEXP(IC*theta)
M2X0(2,2)=-SL*CDEXP(-IC*qx*x0)*CDEXP(-IC*theta)
M1X1(1,1)=CDEXP(IC*Kx*x1)
M1X1(1,2)=CDEXP(-IC*Kx*x1)
M1X1(2,1)=S*CDEXP(IC*Kx*x1)*CDEXP(IC*phi)
M1X1(2,2)=-S*CDEXP(-IC*Kx*x1)*CDEXP(-IC*phi)
M2X1(1,1)=CDEXP(IC*qx*x1)
M2X1(1,2)=CDEXP(-IC*qx*x1)
M2X1(2,1)=SL*CDEXP(IC*qx*x1)*CDEXP(IC*theta)
M2X1(2,2)=-SL*CDEXP(-IC*qx*x1)*CDEXP(-IC*theta)
M1X2(1,1)=CDEXP(IC*Kx*x2)
M1X2(1,2)=CDEXP(-IC*Kx*x2)
M1X2(2,1)=S*CDEXP(IC*Kx*x2)*CDEXP(IC*phi)
M1X2(2,2)=-S*CDEXP(-IC*Kx*x2)*CDEXP(-IC*phi)
M2X2(1,1)=CDEXP(IC*qx*x2)
M2X2(1,2)=CDEXP(-IC*qx*x2)
M2X2(2,1)=SL*CDEXP(IC*qx*x2)*CDEXP(IC*theta)
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M2X2(2,2)=-SL*CDEXP(-IC*gx*x2)*CDEXP(-IC*theta)
M1X3(1,1)=CDEXP(IC*Kx*x3)
M1X3(1,2)=CDEXP(-IC*Kx*x3)
M1X3(2,1)=S*CDEXP(IC*Kx*x3)*CDEXP(IC*phi)
M1X3(2,2)=-S*CDEXP(-IC*Kx*x3)*CDEXP(-IC*phi)
M2X3(1,1)=CDEXP(IC*gx*x3)
M2X3(1,2)=CDEXP(-IC*gx*x3)
M2X3(2,1)=SL*CDEXP(IC*gx*x3)*CDEXP(IC*theta)
M2X3(2,2)=-SL*CDEXP(-IC*qx*x3)*CDEXP(-IC*theta)
CALL PROMATAINVB(M1X0,M2X0,PXO0)

CALL PROMATAINVB(M2X1,M1X1,PX1)

CALL PROMATAINVB(M1X2,M2X2,PX2)

CALL PROMATAINVB(M2X3,M1X3,PX3)
IF(LW.eq.0.) then

CALL PROMATAB(PX0,PX1,MT)

else

CALL PROMATAB(PX0,PX1,PX01)

CALL PROMATAB(PX2,PX3,PX23)
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CALL PROMATAB(PX01,PX23,MT)

end if

M11=MT(1,1)

T2T(1)=1./(M11*DCONJG(M11))

*

write(6,102)PHID,T2T(l)

102 format(F8.4,2X,F10.5)
end do

*1‘*

END

kkkkkkkkkkkkkkkkk

SUBROUTINE PROMATAINVB(A,B,AINVB)
COMPLEX*16 A(2,2),B(2,2),AINVB(2,2),DETA,DIVDET

COMPLEX*16 A11,A12,A21,A22,B11,B12,B21,B22

*

A11=A(1,1)
A12=A(1,2)
A21=A(2,1)
A22=A(2,2)
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B11=B(1,1)
B12=B(1,2)
B21=B(2,1)
B22=B(2,2)
DETA=A11*A22-A21*A12

DIVDET=1/DETA

AINVB(1,1)=DIVDET*(A22*B11-A12*B21)
AINVB(1,2)=DIVDET*(A22*B12-A12*B22)
AINVB(2,1)=DIVDET*(A11*B21-A21*B11)
AINVB(2,2)=DIVDET*(A11*B22-A21*B12)
RETURN

END

SUBROUTINE PROMATAB(A,B,AB)
COMPLEX*16 A(2,2),B(2,2),AB(2,2)

COMPLEX*16 A11,A12,A21,A22,B11,B12,B21,B22
A11=A(1,1)

A12=A(1,2)
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A21=A(2,1)

A22=A(2,2)

B11=B(1,1)

B12=B(1,2)

B21=B(2,1)

B22=B(2,2)
AB(1,1)=A11*B11+A12*B21
AB(1,2)=A11*B12+A12*B22
AB(2,1)=A21*B11+A22*B21
AB(2,2)=A21*B12+A22*B22
RETURN

END
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ANEXO 4

CALCULO NUMERICO PARA UMA BARREIRA LINEAR

Segue abaixo o Programa, em Fortran, utlizado para calcular a
probabilidade de transmissdo em funcédo do angulo de incidéncia e da largura da

barreira para o caso de uma barreira de potencial linear:

USE MSIMSLMD

' USE MSIMSLMS !'PARA A ROTINA DE DATA

-

COMPLEX*16 MINC(2,2),MOUT(2,2),MB1(2,2),MB2(2,2),M1(2,2),MP(2,2),
*MT(2,2),IC,M11,refm,refn,refd,ref, PAUX(2,2),M12(2,2)

REAL*8 hbar,Lambda,D,Vf,Energy,VO,Kf,phi,theta,pi,fnm,kx,ky,
*fgx,0x,S,SL,T2T(2000),T2A(2000),dt1,dt2,phid, T2K(2000),phimin,
*phimax,deltaphi,x0,d0,d1,xn,detb,VINI,VFIN,DEVO

T

OPEN(UNIT=5,FILE="entradanb.dat',STATUS="UNKNOWN")
OPEN(UNIT=6,FILE="saidanb.dat',STATUS="UNKNOWN")
OPEN(UNIT=8,FILE="auxiliarnb.out',STATUS="UNKNOWN")

*

read(5,*)

read(5,*)NBAR,Lambda,D,Vf,Energy,VINI,VFIN

read(5,*)

read(5,*)phimin,phimax,deltaphi

*

WRITE(*,*)"TUNELAMENTO KLEIN EM GRAFENO"
WRITE(8,*)"TUNELAMENTO KLEIN EM GRAFENQO"

*

WRITE(8,*)"DADOS"
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* WRITE(8,89)
WRITE(8,*)"Lambda,D,Vf,Energy,VINI,VFIN"
WRITE(8,91) Lambda,D,Vf,Energy,VINI,VFIN
WRITE(8,*)"phi_min(degree) phi_max(degree) delta_phi"
WRITE(8,92)phimin,phimax,deltaphi

*89  FORMAT("Lambda(nm)”,1X,"D(nm)",4X,"Vf (m/s)",3X,"Energy(meV)",3X,
* *\/INI(meV)",3X,VFIN(meV)")

91 FORMAT(1X,F5.2,4X,F7.2,2X,E7.2,3X,F7.2,9X,F7.2,9X,F7.2)
92 FORMAT(1X,F7.2,10X,F7.2,10X,F7.2)
.

IC=(0.D0,1.D0)

pi=3.141592654

hbar=6.58211915d-16

fnrm=1.d-9 'nmtom

Lambda=fnm*Lambda

D=fnm*D

Energy=Energy*(0.001) !'Energy in eV
VINI=VINI*(0.001) 'VINI in eV
VFIN=VFIN*(0.001) 'VFIN in eV

*

DEVO=(VFIN-VINI)/(NBAR-1)
DEVX=D/NBAR

S=1.

IF(Energy.LT.0.) S=-1.

*

AT

nphi=int((phimax-phimin)/deltaphi)

write(*,*) 'nphi=",nphi

* doi=1,181

do i=1,nphi+1

Kf=2*pi/Lambda

phid=phimin+(i-1)*deltaphi
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* phid=i-91 !phiin degrees
phi=phid*pi/180 Iphi in rad
Kx=Kf*cos(phi)

Ky=Kf*sin(phi)

* write(6,"(F7.2,2X,E10.4)") phi,theta

*

* Zerando as matrizes

DO IN=1,2

DO JN=1,2

MINC(IN,JN)=(0.D0,0.D0)
MOUT(IN,JN)=(0.D0,0.D0)
MB1(IN,JN)=(0.D0,0.D0)
MB2(IN,JN)=(0.D0,0.D0)
MP(IN,JN)=(0.D0,0.D0)

END DO

END DO

x0=0.0

xn=D

* Definindo as MATRIZES
MINC(1,1)=CDEXP(IC*Kx*x0)
MINC(1,2)=CDEXP(-IC*Kx*x0)
MINC(2,1)=S*CDEXP(IC*Kx*x0)*CDEXP(IC*phi)
MINC(2,2)=-S*CDEXP(-IC*Kx*x0)*CDEXP(-IC*phi)
MOUT(1,1)=CDEXP(IC*Kx*xn)

MOUT(1,2)=1.
MOUT(2,1)=S*CDEXP(IC*Kx*xn)*CDEXP(IC*phi)
MOUT(2,2)=1.

* Iniciando produtorio de matriz
PAUX(1,1)=(1.D0,0.D0)
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PAUX(1,2)=(0.D0,0.D0)

PAUX(2,1)=(0.D0,0.D0)

PAUX(2,2)=(1.D0,0.D0)

DO J=1,NBAR

VO=VINI+(J-1)*DEVO0

DO=X0+(J-1)*DEVX

D1=X0+J*DEVX

* write(*,*)"VO d0  d1"

* write(*,"(3E10.4)") vV0,d0,d1
fqx=(Energy-V0)/(hbar*Vf)

gx=dsqrt(fgx*fgx-ky*ky)

theta=datan(ky/gx)

SL=1.

IF(Energy.LT.VO) SL=-1.
MB1(1,1)=CDEXP(IC*gx*d0)
MB1(1,2)=CDEXP(-IC*qx*d0)
MB1(2,1)=SL*CDEXP(IC*qx*d0)*CDEXP(IC*theta)
MB1(2,2)=-SL*CDEXP(-IC*gx*d0)*CDEXP(-IC*theta)
*

detb=-2.*SL*cos(theta)
MB2(1,1)=-SL*CDEXP(-IC*qx*d1)*CDEXP(-IC*theta)/deth
MB2(1,2)=-CDEXP(-IC*qx*d1)/detb
MB2(2,1)=-SL*CDEXP(IC*qx*d1)*CDEXP(IC*theta)/detb
MB2(2,2)=CDEXP(IC*gx*d1)/detb

CALL PROMATAB(MB1,MB2,M12)

CALL PROMATAB(PAUX,M12,MP)
PAUX(1,1)=MP(1,1)

PAUX(1,2)=MP(1,2)

PAUX(2,1)=MP(2,1)

PAUX(2,2)=MP(2,2)
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END DO

*

* multiplicando as matrizes

CALL PROMATAINVB(MINC,MP,M1)

CALL PROMATAB(M1,MOUT,MT)

fim do teste

M11=MT(1,1)

T2T(1)=1./(M11*DCONJG(M11))

* APROXIMACAO PARA VO MUITO MAIOR QUE ENERGY
dt1=COS(PHI)*COS(PHI)

dt2=1. - COS(gx*D)*COS(gx*D)*SIN(PHI)*SIN(PHI)
T2A(l)=dt1/dt2

* Pela Eq. 3 da Nature do Katsnelson (2006)
refm=2.*IC*CDEXP(IC*phi)*sin(gx*D)
refn=sin(phi)-s*sl*sin(theta)
refd=CDEXP(-IC*qgx*D)*cos(theta+phi)+CDEXP(IC*gx*D)*cos(phi-theta)
ref=refm*refn/(s*sl*refd -2.*IC*sin(gx*D))
T2K(1)=1.-re*DCONJG(ref)
write(6,102)PHID, T2T(l)

* write(6,101)PHID, T2T (1), T2K(1), T2A(I)

*101 format(F8.4,2X,F10.5,2X,F10.5,2X,F10.5)
102 format(F8.4,2X,F10.5)

end do

FT*

END

kkkkkkkkkkkkkkhkkkk

SUBROUTINE PROMATAINVB(A,B,AINVB)
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COMPLEX*16 A(2,2),B(2,2),AINVB(2,2),DETA,DIVDET
COMPLEX*16 A11,A12,A21,A22,B11,B12,B21,B22
.

A11=A(1,1)

A12=A(1,2)

A21=A(2,1)

A22=A(2,2)

B11=B(1,1)

B12=B(1,2)

B21=B(2,1)

B22=B(2,2)

.

DETA=A11*A22-A21*A12
DIVDET=1/DETA

.
AINVB(1,1)=DIVDET*(A22*B11-A12*B21)
AINVB(1,2)=DIVDET*(A22*B12-A12*B22)
AINVB(2,1)=DIVDET*(A11*B21-A21*B11)
AINVB(2,2)=DIVDET*(A11*B22-A21*B12)
.

RETURN

END

.

SUBROUTINE PROMATAB(A,B,AB)
COMPLEX*16 A(2,2),B(2,2),AB(2,2)
COMPLEX*16 A11,A12,A21,A22,B11,B12,B21,B22
.

A11=A(1,1)

A12=A(1,2)

A21=A(2,1)

A22=A(2,2)

B11=B(1,1)

B12=B(1,2)
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B21=B(2,1)
B22=B(2,2)
.
AB(1,1)=A11*B11+A12*B21
AB(1,2)=A11*B12+A12*B22
AB(2,1)=A21*B11+A22*B21
AB(2,2)=A21*B12+A22*B22
.
RETURN
END
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Anexo 5

ANEXO 5

CALCULO NUMERICO PARA DUAS BARREIRAS LINEARES

Segue abaixo o programa, em Fortran, utilizado para calcular a
probabilidade de transmissdo em funcédo do angulo de incidéncia e da largura da

barreira para o caso de duas barreiras de potenciais lineares:

USE MSIMSLMD

' USE MSIMSLMS !'PARA A ROTINA DE DATA

COMPLEX*16 M1X0(2,2),M1X1(2,2),M1X2(2,2),M1X3(2,2),MP1(2,2),
*MP2(2,2),PX0(2,2),PX1(2,2),PX2(2,2),PX3(2,2),PAUX(2,2),M12(2,2),
*MB1(2,2),MB2(2,2),MT(2,2),IC,M11

REAL*8 hbar,Lambda,D,LW,Vf,Energy,VO0,Kf,phi,theta,pi,fnm,kx Ky,
*fgx,qx,S,SL, T2T(2000),phid,phimin,phimax,deltaphi,X0,X1,X2,X3
real*8 VINI,VFIN,DEV0,DEVX,D0,D1

T

OPEN(UNIT=5,FILE="entrada2nb.dat',.STATUS="UNKNOWN')
OPEN(UNIT=6,FILE="saida2nb.dat',STATUS="UNKNOWN")

OPEN(UNIT=8,FILE="auxiliar2nb.out ,STATUS="UNKNOWN")

*
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read(5,%)
read(5,*)nbar,Lambda,D,LW,Vf,Energy,VINI,VFIN
read(5,”)

read(5,*)phimin,phimax,deltaphi
WRITE(*,*)"TUNELAMENTO KLEIN EM GRAFENQO"
WRITE(*,*)"NBAR = ",NBAR
WRITE(8,*)"TUNELAMENTO KLEIN EM GRAFENO"
WRITE(8,*)"DADOS"

WRITE(8,*)"NBAR = ",NBAR

WRITE(8,*)"Lambda(nm) D(nm)  L(nm) Vf(m/s)"
WRITE(8,91) Lambda,D,LW,Vf

WRITE(8,*) "Energy(meV)  VINI(meV) VFIN(meV)"
WRITE(8,92) Energy,VINI,VFIN
WRITE(8,*)"phi_min(degree) phi_max(degree) delta_phi"
WRITE(8,92)phimin,phimax,deltaphi

91 FORMAT(1X,F5.2,4X,F7.2,4X,F7.2,2X,E7.2)

92  FORMAT(1X,F7.2,10X,F7.2,10X,F7.2)

T

IC=(0.D0,1.D0)
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pi=3.141592654
hbar=6.58211915d-16
fArm=1.d-9 'nmtom
Lambda=fnm*Lambda
D=fnm*D

LW=fnm*LW

write(*,*)D

write(*,*)Lambda

write(*,*)LW

S=1.

IF(Energy.LT.0.) S=-1.
Energy=Energy*(0.001) !'Energy in eV
VINI=VINI*(0.001) VINI in eV
VFIN=VFIN*(0.001) 'VFIN in eV
DEVO=(VFIN-VINI)/(NBAR-1)
DEVX=D/NBAR

X0=0.

X1=D

X2=D+LW
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X3=X2+D

WRITE(**)" VO DO
WRITE(8,")" VO DO
DO J=1,NBAR
VO=VINI+(J-1)*DEVO
DO=X0+(J-1)*DEVX
D1=X0+J*DEVX
WRITE(*,93) V0,D0,D1
WRITE(8,93) VV0,D0,D1

END DO

93 FORMAT(1X,F10.4,4X,E10.4,4X,E10.4)

*T*

nphi=int((phimax-phimin)/deltaphi)

write(*,*) 'nphi=",nphi

* do i=1,181

do i=1,nphi+1
Kf=2*pi/Lambda
phid=phimin+(i-1)*deltaphi
* phid=i-91 Iphi in degrees
phi=phid*pi/180 Iphi in rad
Kx=Kf*cos(phi)

Ky=Kf*sin(phi)

Newton Piondrio Nogueira
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fgx=(Energy-VO0)/(hbar*Vf)
gx=dsqrt(fgx*fgx-ky*ky)
theta=datan(ky/qgx)

* write(6,"(F7.2,2X,E10.4)") phi,theta

* Definindo as MATRIZES
M1X0(1,1)=CDEXP(IC*Kx*x0)
M1X0(1,2)=CDEXP(-IC*Kx*x0)
M1X0(2,1)=S*CDEXP(IC*Kx*x0)*CDEXP(IC*phi)
M1X0(2,2)=-S*CDEXP(-IC*Kx*x0)*CDEXP(-IC*phi)
M1X1(1,1)=CDEXP(IC*Kx*x1)
M1X1(1,2)=CDEXP(-IC*Kx*x1)
M1X1(2,1)=S*CDEXP(IC*Kx*x1)*CDEXP(IC*phi)
M1X1(2,2)=-S*CDEXP(-IC*Kx*x1)*CDEXP(-IC*phi)
M1X2(1,1)=CDEXP(IC*Kx*x2)
M1X2(1,2)=CDEXP(-IC*Kx*x2)
M1X2(2,1)=S*CDEXP(IC*Kx*x2)*CDEXP(IC*phi)
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M1X2(2,2)=-S*CDEXP(-IC*Kx*x2)*CDEXP(-IC*phi)
M1X3(1,1)=CDEXP(IC*Kx*x3)
M1X3(1,2)=CDEXP(-IC*Kx*x3)
M1X3(2,1)=S*CDEXP(IC*Kx*x3)*CDEXP(IC*phi)
M1X3(2,2)=-S*CDEXP(-IC*Kx*x3)*CDEXP(-IC*phi)
* Iniciando produtério de matriz 1
PAUX(1,1)=(1.D0,0.D0)

PAUX(1,2)=(0.D0,0.D0)

PAUX(2,1)=(0.D0,0.D0)

PAUX(2,2)=(1.D0,0.D0)

DO J=1,NBAR

VO=VINI+(J-1)*DEVO

D0=X0+(J-1)*DEVX

D1=X0+J*DEVX

fqx=(Energy-V0)/(hbar*Vf)

gx=dsqrt(fgx*fgx-ky*ky)

theta=datan(ky/qgx)

SL=1.

IF(Energy.LT.VO) SL=-1.
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MB1(1,1)=CDEXP(IC*gx*d0)
MB1(1,2)=CDEXP(-IC*gx*d0)
MB1(2,1)=SL*CDEXP(IC*gx*d0)*CDEXP(IC*theta)
MB1(2,2)=-SL*CDEXP(-IC*gx*d0)*CDEXP(-IC*theta)
detb=-2.*SL*cos(theta)
MB2(1,1)=-SL*CDEXP(-IC*gx*d1)*CDEXP(-IC*theta)/detb
MB2(1,2)=-CDEXP(-IC*qx*d1)/detb
MB2(2,1)=-SL*CDEXP(IC*qx*d1)*CDEXP(IC*theta)/detb
MB2(2,2)=CDEXP(IC*qgx*d1)/detb

CALL PROMATAB(MB1,MB2,M12)

CALL PROMATAB(PAUX,M12,MP1)
PAUX(1,1)=MP1(1,1)

PAUX(1,2)=MP1(1,2)

PAUX(2,1)=MP1(2,1)

PAUX(2,2)=MP1(2,2)

END DO

* Iniciando produtério de matriz 2

*
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PAUX(1,1)=(1.D0,0.D0)
PAUX(1,2)=(0.D0,0.D0)
PAUX(2,1)=(0.D0,0.D0)
PAUX(2,2)=(1.D0,0.D0)
DO J=1,NBAR
VO=VINI+(J-1)*DEVO
D0=X2+(J-1)*DEVX
D1=X2+J*DEVX
fgx=(Energy-VO0)/(hbar*Vf)
gx=dsqrt(fgx*fgx-ky*ky)
theta=datan(ky/qgx)
SL=1.

IF(Energy.LT.VO) SL=-1.

*

MB1(1,1)=CDEXP(IC*qx*d0)
MB1(1,2)=CDEXP(-IC*gx*d0)
MB1(2,1)=SL*CDEXP(IC*qx*d0)*CDEXP(IC*theta)

MB1(2,2)=-SL*CDEXP(-IC*qx*d0)*CDEXP(-IC*theta)

*

detb=-2.*SL*cos(theta)

MB2(1,1)=-SL*CDEXP(-IC*qx*d1)*CDEXP(-IC*theta)/detb

MB2(1,2)=-CDEXP(-IC*qx*d1)/detb
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MB2(2,1)=-SL*CDEXP(IC*qx*d1)*CDEXP(IC*theta)/detb
MB2(2,2)=CDEXP(IC*qx*d1)/detb

CALL PROMATAB(MB1,MB2,M12)
CALL PROMATAB(PAUX,M12,MP2)
PAUX(1,1)=MP2(1,1)
PAUX(1,2)=MP2(1,2)
PAUX(2,1)=MP2(2,1)
PAUX(2,2)=MP2(2,2)

END DO

CALL PROMATAINVB(M1X0,MP1,PX0)
CALL PROMATAINVB(M1X2,MP2,PX2)
CALL PROMATAB(PX0,M1X1,PX1)
CALL PROMATAB(PX2,M1X3,PX3)
CALL PROMATAB(PX1,PX3,MT)
M11=MT(1,1)

T2T(1)=1./(M11*DCONJG(M11))

*
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write(6,102)PHID, T2T(l)

102 format(F8.4,2X,F10.5)

end do

T+

END

SUBROUTINE PROMATAINVB(A,B,AINVB)
COMPLEX*16 A(2,2),B(2,2),AINVB(2,2),DETA,DIVDET
COMPLEX*16 A11,A12,A21,A22,B11,B12,B21,B22
A11=A(1,1)

A12=A(1,2)

A21=A(2,1)

A22=A(2,2)

B11=B(1,1)

B12=B(1,2)

B21=B(2,1)

B22=B(2,2)

DETA=A11*A22-A21*A12

DIVDET=1/DETA
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AINVB(1,1)=DIVDET*(A22*B11-A12*B21)
AINVB(1,2)=DIVDET*(A22*B12-A12*B22)
AINVB(2,1)=DIVDET*(A11*B21-A21*B11)
AINVB(2,2)=DIVDET*(A11*B22-A21*B12)
RETURN

END

SUBROUTINE PROMATAB(A,B,AB)
COMPLEX*16 A(2,2),B(2,2),AB(2,2)
COMPLEX*16 A11,A12,A21,A22,B11,B12,B21,B22
A11=A(1,1)

A12=A(1,2)

A21=A(2,1)

A22=A(2,2)

B11=B(1,1)

B12=B(1,2)

B21=B(2,1)

B22=B(2,2)

*
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AB(1,1)=A11*"B11+A12*B21
AB(1,2)=A11*B12+A12*B22
AB(2,1)=A21*B11+A22*B21
AB(2,2)=A21*B12+A22*B22
RETURN

END
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