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Resumo

A industria de semicondutores vem se aproximando do limite de desempenho para as
atuais tecnologias dominadas pelo silicio. Uma alternativa para esses dispositivos sao aqueles
baseados em grafeno, que exibem um dos efeitos mais importantes no transporte eletronico,
conhecido como localizagao de Anderson. No entanto, hd um interesse crescente no efeito de
localizagao anomala. O grafeno, por exemplo, pode ser classificado de acordo com o tipo de
borda: armchair e zigzag. Neste trabalho, investigamos o fen6meno da localizagao de ondas
eletronicas através de uma nanofita de grafeno com bordas armchair e zigzag. Nesse sentido,
consideramos duas regioes A e B com a mesma largura e com velocidades de Fermi distintas,
va # vp; para a nanofita de grafeno com bordas armchair, cada regiao possui dez atomos;
para as bordas zigzag, cada regiao possui oito atomos. Essas regioes foram distribuidas
de acordo com a sequéncia de Fibonacci. Também analisamos a transmissao através de
n regides A e B (ABAB---). Em seguida, analisamos o fator Fano para estas mesmas
nanofitas. Desse modo, conseguimos observar que se o sistema tem interagao entre segundos
vizinhos, aparece um gap entre as bandas de condugao e valéncia e, por consequéncia, um
degrau na condutancia. Quando calculamos a transmissao para uma sequéncia de regioes
AB, o sistema localiza, exponencialmente, o que nao acontece para as nanofitas com bordas
zigzag. No fator Fano para bordas armchair, todas as curvas das primeiras seis geracoes da
sequéncia de Fibonacci partem do mesmo ponto para E/t4 = 0, esse efeito nao aparece nas

nanofitas com bordas zigzag.

Palavras-chave: Grafeno, Efeito de Localizacao, Velocidade de Fermi, Nanofita, Armchair

e Zigzag.
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Abstract

The semiconductor industry is approaching the limit of performance for current sili-
con dominated technologies. An alternative to these devices are graphene based devices.
Graphene is composed of a single atomic layer of graphite and its peculiar electronic proper-
ties indicate the possibility of overcoming current technologies limitations. One of the most
important effects on electronic transport is the localization effect, known as Anderson’s
localization. However, there is an increased interest in the anomalous localization effect.
Graphene can be classified according to the type of edge: armchair and zigzag edges. In
this work, we investigated the effect of localiting electronic waves through a two-dimensional
graphene ribbon with armchair and zigzag edges. In the first part of the study, we consider
two regions A and B with the same width and with different velocities Fermi, vy4 # vp.
For the graphene nanoribbon with Armchair edges, each region has ten atoms. For Zigzag
edges, each region has eight atoms. These regions were distributed according to the Fibo-
nacci sequence. In the second part, we analyze the transmission through N regions A and
B (ABAB---). Next, we analyzed the Fano factor for these same nanoribbons. We were
able to observe that if the system has interaction between second neighbors, a gap appears
between the conduction and valence bands, as a result, a step in conductance. When we
calculate the transmission for a sequence of AB regions, the system localizes exponentially,
which is not the case for zigzag nanoribbon. In the fano factor for armchair edges, all cur-
ves from the first six generations of the Fibonacci sequence start from the same point for

E/t4 =0, this effect does not appear in the nanoribbon with zigzag edges.

Keywords: Graphene, Localization Effect, Speed Fermi, Nanoribbon, Armchair and Zigzag.
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Capitulo 1

Introducao

A fisica é a ciéncia que estuda a natureza e seus fendmenos em seus aspectos mais
gerais, analisando suas relacoes e propriedades, através do método cientifico, da logica e da
matemaética como linguagem natural. Por esse angulo, ela busca a compreensao cientifica dos
comportamentos naturais e gerais do mundo ao nosso redor, desde as particulas elementares
até o universo como um todo. Dessa forma, esta ciéncia descreve a natureza através de

modelos cientificos [1].

A Fisica da Matéria Condensada é uma das areas da Fisica mais rica e diversa, como
comenta Eduardo Fradkin em um classico da area [2]|, em traducéo livre: se definirmos a
fisica da matéria condensada como sendo tudo aquilo que é publicado na secao de Matéria
Condensada dos jornais de fisica, concluiremos que ela vai desde problemas tipicos de ciéncias
dos materiais até disciplinas que sao tao fundamentais como a fisica de particulas elementares

e cosmologia.

Dentro desse grande universo que ¢é a Fisica da Matéria Condensada, existe uma sub -
area chamada Fisica Mesoscopica. Este se ocupa do estudo das propriedades dos materiais
na escala de tamanho entre o mundo Microscopico e o Macroscopico. O que se entende
por microscopico é a escala de tamanho da ordem de poucos diametros atéomicos ou do
comprimento de onda de Broglie (i.e. &tomos e moléculas), que é da ordem de poucas
dezenas de Angstrons (107'°m). Outra caracteristica marcante dos sistemas mesoscopicos

é que pela baixa dimensionalidade do sistema, a condutancia pode ser expressa em termo
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de multiplos inteiros de um valor minimo universal, isto é, a condutancia é quantizada em

miltiplos do quantum (Gy = 2¢?/h) de condutancia.

Os atomos de carbono aparecem de varias maneiras diferentes no nosso planeta e sao
muito abundantes. Podem ser encontrado de forma pura, como no diamante, no grafite e
na combinacao com outros atomos, estando presentes em todos os seres vivos. Uma das
formas alotropicas do carbono é o grafeno, um dos materiais de estudo da Fisica da Matéria
Condensada, descoberto experimentalmente em 2004 [3]. Elas sdo a base para a constituigao
dos materiais grafiticos de todas as outras dimensionalidades, além disso é um material

interessante fisicamente por ser um cristal bidimensional.

O grafeno possui uma estrutura eletronica tnica, diferente de tudo que era conhecido
antes. Devido a sua dispersao linear para baixas energias, os elétrons se comportam como
férmions sem massa. Um dos efeitos quanticos-relativisticos mais marcantes observados no
grafeno é o paradoxo de Klein [4, 5|, em que as particulas tunelam com probabilidades 1 em

barreiras de potencial, o que limita o uso do grafeno em dispositivos eletronicos.

Com isso, as aplicacoes para o grafeno crescem de forma impressionante, sendo hoje,
do ponto de vista tecnologico, um dos mais promissores nanomateriais por conta das suas
propriedades térmicas, oticas e elétricas [6]. O grafeno pode ser aplicado hoje em diversas
matrizes tecnologicas, seu uso vem avancando bastante atualmente como, por exemplo, no
estudo de fabricagao de baterias mais duraveis e mais rapidas de carregamento. Ele também
¢ utilizado em placas para captar energia solar, o que aumenta a vida util de componentes
eletronicos e a capacidade de transmissao de dados e armazenamento, como na &rea da

medicina, com proteses neurais e tratamentos [7].

No grafeno, os elétrons se comportam como férmions de Dirac sem massa nos chamados
pontos de Dirac. Eles sao descritos por uma mateméatica andloga a equacgao de Dirac, e
sao “relativisticas” com a velocidade de Fermi vp, fazendo o papel da velocidade da luz [§].
Recentemente, foi demonstrado que é possivel controlar a transmissao no grafeno de 0 a
1 com a modulagao da velocidade de Fermi, que pode ser usada para ativar/desativar o

transporte eletronico no grafeno [9].

A modulacao da velocidade de Fermi pode ser criada, por exemplo, colocando planos

metalicos proximos do grafeno, como ilustado na figura (1.1). Isso alterara a concentracao de
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carga em diferentes regides [10, 11]. Foram propostas outras formas de modificar a velocidade
de Fermi no grafeno, estas incluem modifica¢oes por dopagem [12], onde o grafeno é dopado
para criar uma alteragao do nivel de Fermi do material, o que tém implicacoes diretas na
energia de gap do material e em seu espectro de absor¢ao. Outros exemplos, sao curvando a

folha de grafeno [13|, potenciais periodicos [14] e por modifica¢oes do substrato [15].

Planos Metalicos
Grafeno

— W ———Wp—

Figura 1.1: Um diagrama esquemético de um super-rede de grafeno com uma modulagao perioédica
da velocidade de Fermi induzida por um substrato heteroestruturado e planos metalicos colocados

proximos a folha de grafeno. Figura adaptada de [9].

As bandas de condugao e valéncia (e-h) do grafeno sao simétricas quando s6 é consi-
derado o hopping t para o primeiro vizinho, ao incluirmos o hopping t' para os segundos
vizinhos acontece a quebra de simetria entre (e-h), a posigdo dos pontos de Dirac é alterada
por -3t’. A quebra da simetria nao altera significativamente as propriedades eletronicas do

sistema em comprimentos longos de onda [16, 17].

Uma das motivagoes para desenvolver este trabalho foi a referéncia [9]. Trata-se de um
sistema unidimensional no qual os autores tinham como objetivo investigar o tunelamento
ressonante em super-redes de grafeno de camada tnica, com gap de energia e velocidade
de Fermi modulados por meio de um Hamiltoniano efetivo tipo Dirac. Foi calculado o
coeficiente de transmissao com o método da matriz transferéncia e analisado o efeito de uma
modulacao da velocidade de Fermi na transmissao eletronica, no caso de incidéncia normal
e obliqua. Um dos resultados esta ilustrado na figura (1.2), foi constatado a influéncia dessa
modulacao na condutancia e também mudangas na largura dos picos de condutancia, além

disso, é possivel controlar a posi¢ao desses picos, ou seja, as energias ressonantes.
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Figura 1.2: Condutancia em funcdo da energia. Fonte: [9]

A referéncia [18] também foi usada como motivagao, ainda se trata de um sistema
unidimensional. Os autores investigaram a influéncia da modulacao da velocidade de Fermi
no fator Fano de super-redes periddicos e quase periddicos de grafeno, um dos resultados
esta na figura (1.3). Foi constatado que, na presenga de um gap de energia, é possivel ajustar
a energia do pico do fator Fano e, consequentemente, a localizagao do ponto Dirac, através
de uma modulacao na velocidade de Fermi. Portanto, o pico do fator Fano pode ser usado

experimentalmente para identificar o ponto Dirac.

DS T | T I | T I |
0.4
0.3

<3
0.2

0.1

0
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
E (eV)

Figura 1.3: Fator Fano em fungao da energia. Fonte: [18]

Desta forma, um estudo bidimensional da modulacao da velocidade de Fermi se faz

necessario. Neste trabalho, investigamos o efeito da localizacao de ondas eletronicas através
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de uma fita bidimensional de grafeno com bordas armchair e zigzag. Na primeira parte do

estudo, consideramos duas regides A e B com a mesma largura e com velocidades de Fermi

diferentes, v4 # vp; para a fita de grafeno com bordas AGNR (AGNR: Armchair Graphene

Nanoribbon), cada regiao possui dez atomos; para (ZGNR: Zigzag Graphene Nanoribbon),

cada regiao possui oito atomos. Essas regioes foram distribuidas de acordo com a sequéncia

de Fibonacci. Na segunda parte, analisamos a transmissao pelas n regides A e B (ABAB
).

A sequéncia de Fibonacci é uma sequéncia de niimeros inteiros, comec¢ando normalmente
por 0 e 1, na qual, cada termo subsequente corresponde a soma dos dois anteriores, ou seja,
0,1,1,2, 3,5, 8, 13, 21, 34, 55, 89, 144. A sequéncia de Fibonacci se aplica na fisica, mais
propriamente na optica dos raios de luz [19].

Este trabalho esté organizado da seguinte maneira: no Capitulo 2, fizemos uma abran-
gente discussao sobre transporte quantico, sobre comprimentos caracteristicos e regimes de
transporte; Em seguida, tratamos sobre a teoria de espalhamento, a funcao de Green e a
funcao transmissao; Por fim, comentamos sobre o fator Fano e o Kwant; No Capitulo 3, fize-
mos uma abordagem geral sobre o grafeno comegando pelo carbono e partindo depois para a
estrutura do grafeno através do modelo tight-binding de primeiros e segundos vizinhos para
obtermos a relacao de dispersao no grafeno; No capitulo 4, estao os resultados alcancados;

No capitulo 5, as conclusoes da pesquisa realizada.



Capitulo 2

Transporte Quantico

2.1 Fisica Mesoscopica

2.1.1 Introducao

A fisica mesoscopica teve inicio em meados da década de 80, onde ela apresentou ex-
perimentos em pequenos dispositivos [20] e seu inicio foi mais concentrado no transporte
semiclassico em nanoestruturas [21]. A jungao entre os materiais arseneto de gélio (GaAs)
e o arseneto de galio-aluminio (AlGaAs) eram alguns dos experimentos que geravam um
dispositivo bidimensional com canais de condugao de alta qualidade. Grande parte desses
experimentos eram baseados na aplicagao de uma diferenca de potencial a terminais ligados
a uma determinada amostra mesoscopica, que retira o sistema do equilibrio, levando-o ao

chamado regime de transporte [20].

O regime mesoscopico se encontra entre o regime microscopico, onde os efeitos quanticos
sao dominantes. Enquanto os efeitos classicos dominam o regime macroscopico. Dessa
forma, os condutores mesoscopicos sao compostos por um grande ntimero de dtomos, mas
nao suficientemente grande para possuirem comportamento éhmico, este estudado na fisica

classica.
Para conhecer melhor os sistemas mesoscopicos,deve-se comecar pela condutancia G
que é uma grandeza bastante conhecida. A conduténcia para o condutor bidimensional de

largura W e comprimento L é dada por
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G=0—, (2.1)

onde o é a condutividade e corresponde a uma propriedade do material que a amostra é
feita e nao depende das dimensoes do material. Percebemos que ao tomarmos os limites W
e L — 0, a equagao (2.1) apresenta problemas de convergéncia, inviabilizando seu uso no
estudo de sistemas mesoscopicos. Desta forma, devemos reformulé-la a partir de principios

que levam em conta a natureza quantica do sistema.

Neste contexto, novas escalas de comprimento irao surgir para caracterizar o regime

mesoscopico, este serao apresentados na préoxima subsegao.

2.1.2 Comprimentos Caracteristicos e Regimes de Transporte

Como discutido acima, ao fazermos o comprimento do condutor muito pequeno, novas
escalas de comprimento irao emergir. Estas escalas vao caracterizar o regime mesoscopico e

indicar caracteristica especificas do transporte eletronico. Abaixo listamos os comprimentos:

e Comprimento de Onda de Fermi (\;): considerando condutores a baixa tempera-
turas, apenas os elétrons com energias proximas a energia de Fermi £y = (hkf)2 /2m

participam do processo de condugao. Este comprimento ¢ dado por

2 27
N = — = ]/ — 2.2
f k‘f TLS7 ( )

onde ng ¢ a densidade eletronica de equilibrio.

e Livre Caminho Médio (I,,): a distancia percorrida pelo elétron antes dele ter seu
momento inicial modificado [20]. Fazendo uma analogia classica ¢ a distancia percor-

rida pelo elétron antes dele sofrer uma “colisao”. Este é definido como
b = VfTim, (2.3)

onde vy = hky/m = hy/21ns/m é a velocidade de Fermi e 7, é o tempo de relaxacao

do momento.
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e Comprimento de Relaxamento de Fase (l,): este comprimento esté relacionado a
distancia méaxima que o elétron percorre antes da perda de coeréncia de fase. Definindo
o tempo de relaxacao de fase como 7, = 7,,,/a,, onde 0 < a, < 1 é a efetividade de
um espalhamento destruir a fase inicial [20]. O comprimento de relaxagao de fase para

sistemas de alta mobilidade (7, ~ 7,,,), €
ly =0T, (2.4)

Para sistemas de baixa mobilidade (7, > 7,,,), é

o= o7y 52 (2.5)

e Comprimento de Localizagao (§): extensao espacial das fungdes de onda da par-
ticula. As ondas se estendem por toda a amostra em condutores metélicos, ja em

isolantes decaem exponencialmente [22].

Apos definirmos os comprimentos que emergem no regime mesoscopico, podemos
compara-los com o comprimento da amostra, como exposto na figura (2.1). Desta com-

paracao, teremos trés regimes distintos: balistico, difusivo e localizado.

Os regimes de transporte podem ser definidos pela relagao do comprimento da amosta
L e os comprimentos caracteristicos, como mostrado na figura (2.1), sdo eles: Balistico,

Difusivo e Localizado.

e Regime Balistico: os elétrons se deslocam livremente sem sofrer espalhamento elés-
tico. Se o comprimento L estiver entre o comprimento de onda de Fermi A e compri-

mento de livre caminho médio I, (Ar < L < l,,);

e Regime Difusivo: os elétrons sofrem diversos espalhamentos elésticos ao atravessar
o sistema. Se o comprimento L estiver entre o comprimento de livre caminho médio

l,, € o comprimento de localizagao & (I, < L < &);

e Regime Localizado: neste caso, os elétrons apresentam uma probabilidade menor
de percorrer toda a amostra. O comprimento da amostra encontra-se entre o com-
primento de localizagao e o comprimento de coeréncia de fase (§ < L < [,), assim, as

fungoes de onda ficam localizadas e o sistema comporta-se como isolante.
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Regime Mesoscopico

Figura 2.1: Relagao entre os comprimentos caracteristicos e os regimes de transporte. Fonte: [23]

Na proxima segao, serd introduzido o conceito de matriz espalhamento (matriz S) e a

sua relagao com a funcao transmissao.

2.2 Teoria de Espalhamento

Dentre varios contextos utilizados no entendimento do transporte quantico, a teoria
do espalhamento de ondas em sistemas complexos é de fundamental importancia para o
entendimento do que acontece em fios desordenados. Estes possuem desordem devido aos
inevitaveis defeitos no seu processo de fabricacao, os quais espalham os elétrons e afetam as
propriedades de transporte [20].

O transporte eletrénico em sistemas mesoscopicos como, por exemplo, os fios quanticos,
a condutividade eletronica ¢ tratada como um problema de espalhamento [24]. A condutéancia
do sistema é expressa em termos da probabilidade de transmissao dos elétrons através da

amostra.

Sistemas abertos conectados a guias sao descritos pela matriz espalhamento S. Essa
matriz relaciona as ondas espalhadas com as ondas incidentes e desempenha um papel im-
portante na teoria de Landauer-Buttiker [20]. A figura (2.2), adaptada da referéncia [25],
ilustra como a amostra ou centro espalhador esta conectado a dois reservatoérios' através de
condutores ideais (balisticos). As letras a representam as amplitudes das ondas que entram

no condutor e b as amplitudes das ondas que saem do mesmo.

!Estes agem como fontes a baixas temperaturas.
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o
—aj

Centro Espalhador

Reservatorio 1 Reservatorio 2

Figura 2.2: Exemplo de um problema de espalhamento com dois reservatérios ligados por guias
ideais. No guia, & esquerda, ha dois canais enquanto no guia a direita um canal. Os reservatorios

estao com potenciais eletroquimicos p; e po.

Seguindo a referéncia [20], as amplitudes das ondas incidentes e refletidas sao relacio-

nadas através da matriz S, assim,
b= Sa, (2.6)

onde @ e b representam vetores coluna. Para o esquema da figura (2.2), essa equagdo pode

ser escrita na forma matricial, como

1 11 11 12 1
by Sit Sz Sii aj
1 _ 11 11 12 1
by - Soi Say Sai as | - (2.7)
2 21 @21 Q22 2
bi Sii Sty S5 ay

Indicando que na figura (2.2), o guia, a esquerda, tem dois canais abertos; enquanto no guia,
a direita, um canal. Para os elementos de a e g, o indice superior indica o guia e o inferior
indica o canal, assim, para generalizar a notagao, o elemento da matriz S?¢ conecta o n-
ésimo canal do guia ¢ ao m-ésimo canal do guia p. Como a matriz S retine as informacgoes
das ondas incidentes e refletidas, por exemplo, o termo Sj; representa que parte da onda

refletida no canal 1 do guia 1 (a esquerda) que veio do canal 2 do guia 1.

A matriz S reescrita de uma foram mais compacta, da seguinte forma
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no qual 7, 7', t e t' sdo os blocos de reflexdo e transmissdo. Por exemplo, a matriz espalha-
mento da equagdo (2.7) tem a seguinte estrutura de blocos

Sll Sll , 512 ,

r= [ TR = T ) = (s osm ) e = (sB). 29)

S S St
A matriz espalhamento S tem dimensao 3 x 3, que é o nimero de canais abertos. Para
um condutor arbitrario p, o nimero de canais abertos ¢ denotado por M,(E), assim, o
ntumero total de canais é obtida pela soma de canais em cada guia, sendo representado

matematicamente por

My =Y M,(E), (2.10)

onde N é o nimero de guias. Logo, a matriz S sera sempre quadrada de dimensoes M x
Mr.
A probabilidade de transmissao de um guia para outro é obtida tomando o moédulo

quadrado do elemento correspondente da matriz S
Top = |Sal™. (2.11)

O mesmo é valido para a reflexao, considerando a auséncia de absorcao, ou seja, T+ R =1

Nr
Ryp=1-Y T, (2.12)

q7#p
Mas o que interessa é a probabilidade de transmissao sobre todos os canais n no guia q e

todos os canais m no guia p

T =Y Tum (2.13)

meq nep
Lembrando que os subscrito sao lidos de tras para frente, ou seja, do segundo para o primeiro
como, por exemplo, a corrente se propaga do canal m para o canal n (S, ). A probabilidade
de transmissao € Ty = |Snem|?. Assim, (2.13) pode ser reescrita como

T =) |Suml*. (2.14)

neq mep
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Para que a conservacao da carga seja respeitada, a matriz S deve ser unitaria. Isso é
interpretado como todas as amplitudes de onda que entram em um canal m sao iguais as

amplitudes de onda que saem do mesmo, logo

> aml? =" bl (2.15)

m m

Reescrevendo

Z amal = Z bnb} .. (2.16)

Na forma vetorial, temos

aal = bb'. (2.17)
Tomando o trago
Tr(aat) = Tr(b"). (2.18)
Escrevendo (2.6) em notagao matricial
b=Sa (2.19)
Tomando o hermitiano de (2.19)
ot = atst. (2.20)
Multiplicando (2.19) e (2.20)
b’ = Saa' St (2.21)
Tomando o trago
Tr(bb') = Tr(aatSsh). (2.22)

Para que (2.18) seja respeitada, a matriz S deve ser unitéria, ou seja, §§T = 1, em termos

dos elementos da matriz S
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O lado esquerdo representa a soma das probabilidades de transmissao para um dado
canal de entrada m sobre todos os canais de saida possiveis n. Essa soma deve ser igual a um,
pois o elétron deve ir para algum lugar, em outras palavras, a corrente deve ser conservada.
No lado direito, estd a soma das probabilidades de transmissao sobre todas as entradas
possiveis (para uma saida fixa), no entanto, parece nao haver nenhuma razao simples para

isso ser igual a um, mas ambos os resultados seguem a partir da unicidade da matriz S [20].

Na se¢ao seguinte, serd abordado a Teoria de Landauer-Buttiker sobre a descri¢ao do

transporte mesoscopico, que trata de um dos mais importante observaveis, a condutancia.

2.3 Teoria de Landauer-Buttiker

Uma abordagem poderosa quando hé transporte coerente através de um condutor mesos-
copico é a Teoria de Landauer-Buttiker. Inicialmente criada por Landauer e posteriormente
generalizada por Buttiker, esta abordagem relaciona a corrente que atravessa o condutor

com a probabilidade do elétron ser transmitido [20].

M1

</ b

Centro Espalhador

Reservatorio 1 Reservatorio 2

Figura 2.3: Esquema de um centro espalhador conectado a dois reservatéarios por guias ideais com

um unico canal. Os reservatorios 1 e 2 estdo a temperaturas 1 e T5, respectivamente.

Na figura (2.3), mostramos o sistema a ser analisado, um condutor quasi-unidimensional.
Assumimos que o transporte é balistico e que o condutor estd em contato com dois reser-
vatérios com potenciais quimicos dados por g e ps. Os reservatoérios possuem um nuimero
muito maior de estados permitidos que o sistema colocado entre eles, assim, servem como

fontes de elétrons para o mesmo. A distribuicao de elétrons nos reservatorios ¢ dada pela
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distribui¢ao de Fermi f(FE), que é uma fungao degrau em 7' = 0K e suavemente distribuida a
temperatura 1" # 0K. Isto equivale a dizer que na temperatura zero, os niveis eletronicos nos
reservatorios estao preenchidos até uma energia igual ao potencial quimico do reservatoério.
A dissubstituicao de fermi é dada por

1
"~ 1+ exp[(E — i) /kpT]’

fi(E) (2.24)

onde ¢ representa 1 ou 2, kg a constante de Boltzmann e T" a temperatura. Uma ilustragao

de (2.24) esta na figura (2.4).

f(E)

Figura 2.4: Distribuigdo de Fermi. Fonte: [26]

Uma hipdtese muito importante para o desenvolvimento do modelo tedrico é que nao ha
reflexao nos contatos, isto é, um elétron que se propaga ao longo do sistema sera completa-
mente transmitido ao encontrar a interface entre os reservatorios. Logo, é possivel inferir que
os estados que se propagam para a direita, com vetor de onda k positivo, estao em equilibrio
com o reservatario com potencial eletroquimico p;, enquanto os estados que se propagam

para a esquerda, com k negativo, estao em equilibro com po.

2.3.1 Formula de Landauer

Considerando um canal n com elétrons se movendo no sentido +z em um condutor
ideal, e seja seus estados +k, ocupados segundo o fator de preenchimento f*(FE) dado pela
funcao de Fermi

FHE) = FiE =) = [ (225)
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A corrente gerada por um gas unidimensional de elétrons com velocidade v e densidade

uniforme \ é I = Xew, sendo e a carga elementar do elétron. Onde A e v sao definidos, como

1 1dE
S + . —
A= 7 Ek fH(E) ; v hdk (2.26)
Logo, a corrente gerada é dada por
e e 1dE
I+:—E HE)=— ——fH(E 2.27

Como k, é uma variavel continua, o somatoério é substituido por uma integral

L
2x — [ dk,, 2.28
¥ oaxy f o5

em que a multiplicacao por 2 é devido a degenerescéncia de spin. Logo,

+_ 2e e +
I =5 fH(E)dE, (2.29)

€n

onde ¢, ¢ a energia de corte do canal n no guia de onda. A corrente total, somando todos
os canais abertos, é dada por

2 [T

- N(E)f*(E)dE, (2.30)

2e [T
=y "15= W FH(E)E
N

€n —00
no qual N(E) =) Y(E —€,) é o nimero de canais com uma energia £. Essa equagao nos
diz que para os elétrons se propagarem por um canal n, sua energia deve ser no minimo a
energia de corte €,. A corrente gerada por elétrons que se deslocam no sentido -z e possuem

estados —k, preenchidos por um fator de preenchimento f~(E) = fo(E — us), é obtida de

forma anéloga

_ 2 [T _
I~ = " (E)f(E)dE. (2.31)
A corrente total é dada por
e 2 [T + -
I=1"—-1 = " N(E)(fT(E)— f(F))dE. (2.32)

Assumindo que o numero de canais N é constante na faixa de energia u; < E < pus, a
equagao (2.32) pode ser escrita como

2e 2¢* N —
]:_N(,ul_,UQ):T (/‘Lle N’Q)

- GoV. (2.33)
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onde Gy = 2¢°N/h é o quantum de condutancia e V = (u; — uz)/e é a diferenga de
potencial entre os dois reservatorios. Esse resultado prova que a condutancia é quantizada,
ou seja, a condutancia é determinada pela contribuicao dos canais de conducao ocupados.
Assim, a condutancia total vem da soma de todos os canais ocupados.

Até o momento, os contatos foram considerados ideais. Entretanto, é possivel tornar o
sistema mais realistico considerando-se também contatos néao ideais. Neste caso, T,,(F) é a
probabilidade de um elétron ser transmitido do inicio até o fim do condutor. Baseando-se
na referéncia [20], podemos calcular a condutancia de um condutor nao ideal.

Considerando um condutor nao ideal em que os elétrons podem ser refletidos dentro do

proprio condutor. O fluxo de elétrons I;" que entra no canal 1, através do guia 1, é dada por

N
2e
IF = ="(u — T;. 2.34
1 h (11 — po) ; ( )
O fluxo de saida no canal 2, ou seja, o que foi transmitido através do canal 1 é
2e al
Iy = (i — T;. 2.35
F =2 — ) Z:; (2.35)
O que foi refletido para o guia 1 é dado por
N
_ 2e
I =2l —p2) p (1 =T). (2.36)
i=1
Assim, o fluxo resultante pode ser escrito, como
2e N
I=1 -1 =1} = = (u — T;. 2.37
1 1 2 h (1 — p2) ; ( )
Portanto, a condutancia é
I % —p) Y T 2% ¢
gl _Em=mp)ri T _ 2 ST (2.38)
4 (11 — p2)/e h =
Se Zf\il T; = TN, a equagao da condutancia em qualquer um dos canais se torna
G = GoNT. (2.39)

A formula de Landauer também pode ser escrita em termos dos autovalores de trans-
missao do produto matricial #t'. Sabendo que a probabilidade de transmissdao da corrente

de um canal n para algum canal m é T =" |t,;|? = tt1, logo,

G =Go Y tth = GoTrltt]. (2.40)
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2.3.2 Formula de Buttiker

O formalismo de Landauer desenvolvido para o caso de dois guias foi generalizado por
Buttiker para varios guias. Buttiker observou que como nao hé diferenca qualitativa entre as
medicoes de tensao e corrente, pode trata-la simplesmente estendendo a féormula de resposta

linear de dois terminais [20]

2e

Somando sobre todos os terminais do sistema

2e

I, = T [Tophtp — Thqhtq)- (2.42)

q

Logo,

I, = Z[quvp — GpgVyl, (2.43)

q
onde G, = (2¢2/h)Typ € Gpy = (2¢*/h)T,,. Para garantir que a corrente ¢ nula quando
todos os potenciais sdo iguais, os coeficientes G em (2.43) satisfazem a seguinte regra de

soma

Y Gp=> Gy (2.44)

q

Portanto,
I, = Z qu(‘/;) - Vq) (2.45)
a

Nas duas secoes subsequentes, seré introduzido o conceito da funcao de Green e a sua
relacao com a matriz S através da funcao transmissao e, consequentemente, com a férmula

de Landauer-Buttiker (2.45).

2.4 Funcao de Green

A fungao de Green é utilizada geralmente para resolver equagoes diferenciais, nao ho-

mogéneas, sujeitas a condigoes iniciais ou condi¢oes de contorno determinadas. Na teoria de
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muitos corpos, a fungao é utilizada especificamente na teoria quantica de campos, eletrodi-
namica e mecanica estatistica [27|. Nesta segao, temos o objetivo de relacionar (2.45) com a

fungao de Green.

A funcao de Green nao perturbada G((]i) é definida pela equacao
(E — H))GP (z,2) = 6(x — o). (2.46)

Considerando um fio unidimensional simples com energia potencial constante Uy, (2.46) pode
ser escrita na forma explicita como

PN @y, /
E—Uo+%@ Gy (z,2") = 6(x — 2'). (2.47)

Essa equacao é semelhante a equacao de Schrodinger

(E Uy O ) P(x) =0, (2.48)

Qm@

exceto pelo termo fonte d(z — 2') a direita. Pode-se ver a fun¢ao de Green G(()i) (x,2") como
uma funcao de onda em z, resultante de uma excitagao unitaria aplicada em z’. Fisicamente,
é esperado que tal excitagao dé origem a duas ondas que viajam para fora do ponto de
excitagao, com amplitudes AT e A~. O sinal de (%) na fun¢ao de Green correspondem a
diferentes condigbes de contorno, onde o sinal de (+) corresponde a ondas se afastando do
ponto de excitacao, e o sinal de () a ondas se aproximando do mesmo, como ilustrado na

figura (2.5).

AT -— ‘ —» a7 A ‘ «—A"

x=x —p x
x=x _.’I

Figura 2.5: Fun¢ao de Green Retardada e Avancada. Fonte: [20]

Tomando as fungoes de Green na forma de ondas planas,

Go(z,2) = AT explik(x — 2')], = > 2/; (2.49)

Go(x,2') = A” exp[—ik(z — 2')], = < 2’
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As contantes AT e A~ sdo determinadas pelas condigdes de contorno: ¢) continuidade em

x=1a

[GO(IJ x,)]zzx’+ = [G()([L‘, I/)]x:m’— . (250)

ii) a derivada deve ser descontinua por um fator de 2m/h?

0Gy(z,2") 0Gy(z, ") 2m
{_TE_'%_'_ET_ = (2.51)

Substituindo (2.49) em (2.50) e (2.51) tem-se A" = A~ e A" = —i/hv, onde v = hk/m.

Assim, (2.49) podem ser reescritas como

@ﬁ@@qz_éfmmmx—MLx>xx (2.52)

Gg_)(x,x/) = hi exp[—ik|lz — 2'|], » <.
v

Ambas as solugoes satisfazem (2.47) e sao referidas como a fungao de Green retardada (G((J+))
e a funcao de Green avancada (G(()_)). A funcao de Green G(()i)(x,x’ ) pode ser escrita na
forma alternativa (Apéndice A)

1
G (z,2') = lim

2. 2.53
o a1 (2:53)

2.4.1 Funcao Transmissao

Conside um condutor conectado a dois guias como mostra a figura (2.6).Para facilitar,
é necessario considerar diferentes coordenadas para os guias como, por exemplo, na interface

entre o guia p e o condutor a coordenada z ¢ definido por z, = 0.

Figura 2.6: Condutor conectado a dois guias. Fonte: Figura adaptada de [20].
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Definindo a funcao de Green entre os pontos z, e x,, como

G > (yqv Yp) = G(Jr)(xq = 0,957, = 0,9,). (2.54)

E possivel escrever essa funcdo em termos da matriz espalhamento S. Para fazer isso,
considera-se um condutor unidimensional, negligenciando a coordenada y dos guias. Dessa
forma, caso ocorra uma excitacao em z,, = 0 surgird uma onda se afatando do condutor,
com amplitude A e uma onda se aproximando do condutor, com amplitude A; . Definindo

a fungao de Green retardada na forma

G = 6,A, + Sl,AS (2.55)

ap~p

Em (2.52) as amplitudes das ondas sdo A = A = —i/hv,, e definindo S, = Sy\/vp/vy,

logo, reescrevendo (2.55)

Sap = —Ogp + iU, GLY). (2.56)

Assim, temos os elementos da matriz S em termos da funcao de Green. Se for considerado

varios canais abertos nos guias, podera reescrever (2.55) como

(e y,) = DD amAn + S A I (4g)- (2.57)
mepneq
E as novas quantidades A} = A = %Xm(yq) e Sl = Spm\/Vm/Vn. Portanto,

Gé+) (Va5 ¥ Z Z h\/V—Xn(yq)[(snm + S| Xm (Yp)- (2.58)

mep neq

Para obter uma expressao para um elemento individual da matriz S, multiplicamos (2.58)
POr Xm (Yp)Xn(Yy) € integra sobre y, e y,, por fim, fazemos o uso da relagao de ortogonalidade

e obtemos

Spm = —Onm + ihy/Vntm //Xn(yq)[G;rp(yq? Yp) X (Yp) g dyp- (2.59)

Discretizando a funcéo de Green: G (yq: yp) = LG (5, 1)

Sum = =m0 )G () (260
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Fazendo |S,,,,|? para n # m
9 h2v, vy, P NSV
[Swm|” = —3 > Xl @G G D) ]xm ()X (g5 (G (55 )] X (i) (2.61)
i
Sabendo que G~ (¢, ') = [GT(j',i)]*
9 hQVan +. o — (sl
[Snnl® = =37 > X (@) G (s D) xm (i) X (07) G~ (7', 5 ) xm (P, (2.62)
i
Usando (2.14), obtém-se a expressao para a transmissao
hvy, P hvp, o
T =2 D xnl@)—"xn(ay) G (5:0) Y xm (pi) = xm (pr) G (0',5), (263)
ijj’i’\néq B TEP ,
Ty(.d') Ty )
Ty =Y Tyl 5)G (G0, )G (@ 5), (2.64)
it
T,=Tr,GT,G7]. (2.65)

As funcgoes de Green G e G~ descrevem a dinamica dos elétrons dentro do condutor, en-

quanto I',(I",) descreve o forte acoplamento entre o guia p(¢q) e o condutor.

2.4.2 Barreira de Potencial

Para exemplificar o uso do formalismo da fun¢ao de Green e, mais expecificamente,

da relagao (2.65), iremos resolver o problema de uma barreira de potencial unidimensional.

Todos os céalculos, desta segao, foram baseadas na referéncia [28|.

Vix)

Vix;) Vix;)

@ ° @ L O

Figura 2.7: Representacao esquematica de uma Barreira de Potencial.
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)
V(z1) naregiago @; x; >0

V(z) = V(z,) naregido ©; 0<az. <L (2.66)

V(x2) na regiao @); xo >0

\

A funcao de Green retardada satisfaz a equacao
(E+in— H) G (z,2) =6(x — ) ; n— 0. (2.67)

Tomando: H = —Z 4 V(z), temos

(E +in + % — V(:c)> G (z,2") = 6(z — 2'). (2.68)

Definindo as func¢oes de Green para o sistema como

G, = mllfé mlg%+ G (z1,20) 5 G5 = xllgré+ mg% G (22, 21) (2.69)
Gf, = lim G"(z1,71) ; Gi = lim G (xq,12).
.’El~>0+ $2~>0+

Escrevendo (2.8) na forma

r1 tio

to1 T2

onde t15 é a amplitude de transmissao do guia 2 para o guia 1 e ty; ¢ a amplitude de
transmissao do guia 1 para o guia 2. Para um canal aberto, (2.56) é valida, logo, se pode

escrever os coeficientes de transmissao (¢ # p) e reflexao (¢ = p).

tlg = ih\/V1V2G1’—2 3 t21 = Z'h\/nglG;I (270)

r =i Gy —1 5 ry = ihnGy — 1.

Assim, para determinar as amplitudes de transmissao (i # j) e as amplitudes de reflexao
(i =7) isaré trar G P ir | 4 usad étod i
= J), precisard encontrar (. Para conseguir isso, sera usado o método recursivo.
Tomando H = Hy + Hy, onde Hj é o hamiltoniano das trés regioes desacopladas e H;
descreve o acoplamento entre elas. Aproximando o espaco continuo pela rede mostrada na
figura (2.8), que consiste de uma cadeia finita de N sitios e duas cadeias semi-infinitas. A

suposicao crucial é saber a funcao de Green de cada secao isoladamente.
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P | N =G =lb:1=1.2.3....N
91 ia:i=1,2.3,...N
9=ja:j=1.2.3....N
® o 0 0 e o0 0 00 0o e e 0 0
. 4a 3a 2a a b 2b 3b 4b 5b ... Nb a 2a 3a 4da..

Figura 2.8: Representacao da rede com duas cadeias semi-infinitas (a esquerda e a direita) e uma

finita (ao meio).

No método de fungoes de Green recursivas (FGR) sao utilizadas técnicas de decimagao
que simulam materiais a partir de camadas efetivas [29] de forma recursiva. O método é
um processo interativo no qual as grandezas de interesse vao sendo recalculadas em varias
etapas sucessivas. Com isso, torna-se uma estratégia para aproximar a solugao de um sistema

infinito come¢ando de um sistema finito.

As cadeias semi-infinitas podem ser consideradas como um modelo simples de um cristal
ou de um eletrodo semi-infinito em uma juncao. O nimero infinito de sitios nao permite
a diagonalizacao direta do hamiltoniano no operador de Green, a aplicacao deste operador
leva para uma infinita hierarquia de propagadores. Entao, para o problema de uma barreira
de potencial unidimensional, as fungoes de Green para as cadeias semi-infinitas sao dadas
por (Todos os resultados desta segdo com célculos detalhados podem ser consultados no

Apéndice B)

+ . ) — mql ( ) 2 1
GO (Qw QZ) FLQIi Sln(lia,) ’ ( 7 )
_2m sin(kp;)
G iy Di) = irpi 2.72
0 (p p ) h2/‘€ 6 sm(/ﬁa) ( )
Para a cadeia finita, tém-se as seguintes fungoes de Green
(N) 2mb SiIl(NKb) (N)
o (one) = = v s kg~ G0 (e aw) (2.73)
2mb in(Kb
G (@, an) = 0 Sin(Kb) (2.74)

12 sin[(N + 1) Kb’
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Depois de algumas substituicoes, é possivel chegar as seguintes fungoes de interesse

2mik
G* = 2.75
(P 0) = o K cosh(K L) + i(+2 — K?) simb (K L] (2.75)
2m iK cosh(K L) + ksinh(KL)
+ - 2
@ pp) h? —2kK cosh(KL) + i(k? — K2)sinh(K L)’ (2.76)
Reescrevendo as amplitudes de transmissao e reflexao de (2.70)

tlg = ih\/Vlng—’—(pl, Q1) y M= ihV1G+<p1,p1) — 1. (277)

Essas relagoes também podem ser obtidas usando a relagao (2.65), caso use um sistema com
apenas um canal aberto. Sabendo que o sitema nao tem absor¢ao (R+7 = 1) e substituindo
as respectivas fung¢oes de Green em (2.77) e tomando o médulo quadrado das amplitudes,

finalmente se chega aos resultados.

1
T = 2.78
1+ 4 (£+£)sinh?(KL) (2.78)
1 (k| K\2 : 12
(£ + &) sinh*(K L
R _ilEty) sinh (K1) (2.79)
1+ 1 (£+£) sinh*(KL)

Apo6s concluir a revisao sobre a condutancia. Na proxima se¢ao discutiremos o fator

Fano, um observavel que também vai ser estudado neste trabalho.

2.5 Fator Fano

Para definir o fator Fano, sera preciso ter conhecimento de um conceito bastante tutil
que é o de ruido de disparo. O conceito de ruido de disparo foi introduzido pela primeira
vez em 1918 por Walter Schottky [30], que estudou flutuagoes de corrente em tubos de
vacuo. O ruido de disparo esté ligado a quantizacao da carga, ou seja, a corrente nao
flui continuamente. Ao invés disso, ela é a soma de pulsos discretos no tempo, cada pulso

corresponde a transferéncia de um elétron através do condutor.
O ruido é apropriadamente caracterizado pela densidade espectral, que é a transformada
de Fourier, P(w), da funcao de correlagao corrente-corrente [31]. Usando o formalismo

de Landauer-Buttiker pode-se mostrar que a componente de frequéncia nula da densidade
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espectral, denominada poténcia do ruido de disparo, é dada por

22 /dE[[f1(1 ~ f) + fo(1 — fOITr ()

A1 = fi) + fo(1 = fo)]Tr(ttTeeh)). (2.80)

P(w) =

Em temperatura nula (7' = 0K), (2.80) fornece a relagao
267V

P Trtt' (1 — tth)]. (2.81)
Tomando Py = eSh‘VI, a poténcia do ruido de disparo adimensional é
p= P = Tttt (1 — tt7)] ZT (1—7,) (2.82)
PO n TL

onde foram usados os autovalores de transmissao.

Analisando (2.82), observa-se que o ruido de disparo nao é determinado simplesmente
pela condutancia da amostra, ele é determinado pela soma dos produtos das probabilidades
de transmissdo e reflexdo dos canais abertos [31]. No limite 7, < 1, ele assume o valor

conhecido como ruido de Poisson
Ppoisson - PO Z Tn- (283)

Assim, podemos definir o fator Fano, F'. Ele representa o quao correlacionada temporalmente
é a transmissao dos elétrons pelo sistema, F' é definido como o quociente entre os ruidos de

disparo e Poisson

Fo2ald =) P (2.84)

Zn Tn g
Pela equagao, observa-se que a mesma pode assumir valores entre 0 e 1, assim, fisicamente

podemos destacar que,

e Se F' = 0, consequentemente, p = 0. Temos uma situacao ideal onde nao hé correlagao
entre os elétrons, fisicamente indicando que todos os canais sao transparentes e os

elétrons estao livre para atravessar a amostra;

e Se F' = 1, consequentemente, p = g. Temos uma situagao inversa da primeira, baixa
transparéncia devido a alta correlacao, levando os elétrons a enfrentarem grandes difi-

culdades para atravessar a amostra.
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2.6 Kwant

Analisar o espalhamento de portadores de carga elétrica em uma dada regidao (pro-
blema de espalhamento) é uma das tarefas mais comuns no contexto da Fisica da Matéria
Condensada. Com o objetivo de facilitar as solugbes numeéricas para problemas envolvendo
transporte quantico, com uma definicao do problema para um caminho computacional mais
acessivel e, posteriormente, resolve-16, foi criado o kwant, que se trata de uma biblioteca
de pacote livre (open source) para Python, possuindo célculos numéricos em modelo tight-
binding com um forte foco no transporte quantico, oferecendo suporte para céalculos de

propriedades de transporte como, por exemplo: condutancia, ruido entre outros [32].

Existem diversos algoritmos que destinam-se a realizar essa tarefa, porém o mais utili-
zado ¢ a Fungao de Green Recursiva (RFG). Segundo a referéncia [32], o kwant foi desen-

volvido para:

e Resolver o problema de espalhamento de forma robusta e altamente eficiente;

e FExibir um elevado grau de interoperabilidade com outros pacotes e algoritmos a partir
de qualquer parte do codigo, incluindo tanto a definicao como a resolugao dos problemas

de espalhamento;

e Suportar uma maneira facil de definir diversos sistemas fisicos tight-binding, conforme

necessario para a pesquisa exploratoria.

No kwant, a definicao do problema segue o modelo do sistema tight-binding, criando uma
matriz esparsa (o hamiltoniano), esta com as informacgoes necessarias de todo o processo,
permitindo a criagao de gréaficos para representar o sistema. O hamiltoniano pode ser escrito

como

H=>" Hycle;. (2.85)
i,J

em que ci(c;) sao operadores que aniquilam (criam) férmions, i e j rotulam os diferentes

graus de liberdade do sistema em questao e H;; sao os elementos de uma matriz hermitiana

infinita.
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Nesta dissertacao, utilizaremos a biblioteca kwant para obter as solucoes de um sistema

tight-binding em fios desordenados.



Capitulo 3

Grafeno: Propriedades e Estrutura

Eletronica

3.1 Carbono

O elemento Carbono é responsavel pela existéncia de uma enorme variedade de ma-
teriais. Devido a flexibilidade de sua ligacao, os sistemas baseados em carbono mostram um
ntmero ilimitado de estruturas diferentes com uma variedade igualmente grande de proprie-
dades fisicas. Essas propriedades fisicas sao, em grande parte, o resultado da di- mensiona-
lidade dessas estruturas [33|. Sua capacidade de formar materiais com formas estruturais,
dimensionalidades e, consequentemente, propriedades variadas deve-se as diferentes possibi-
lidades de ligagao quimica entre &tomos de carbono que, por sua vez, provém de hibridizagoes

distintas dos orbitais atomicos.

O carbono é um elemento que pertence ao grupo IV da tabela periédica, comumente
encontrado na formacao de diversos compostos e soélidos cristalinos. Ele nao é nem metalico
e nem magnético [34]. Seu ntmero atomico é 6 e possuindo 4 elétrons de valéncia que
interagem entre si. Estes sao capazes de formar diversas formas alotropicas do carbono. O
estado mais estavel do carbono apresenta a configuracao 152,252, 2p? e o estado excitado a

configuracao do tipo 1s2,2s!, 2p3.
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3.1.1 Hibridizacao

Hibridizagao ¢ definida como a unido de orbitais atémicos incompletos [35]. Esse é um
processo de unir e, por meio disso, variar os orbitais atomicos na proporc¢ao que os atomos
se aproximam um do outro para formar ligagoes [36]. Em 1972, a referéncia [33|mostra que

a hibridizacao do carbono é possivel por meio da combinacao linear entre os orbitais s e p.

Os elétrons no orbital 1s estao fortemente ligados ao ntcleo do atomo, eles sao chamados
de elétrons de caro¢o e nao participam das ligacoes quimicas, enquanto aqueles presentes
nos orbitais da camada de valéncia 2s e 2p sao mais fracamente ligados ao ntcleo e sao
responsaveis pela acao reativa do atomo de carbono. Na formacao de cristais, ha uma
hibridizacao dos orbitais s e p. Isso significa que um dos dois elétrons do orbital 2s é excitado
para o orbital 2p,, enquanto o outro elétron faz uma orbita entre os orbitais 2s e 2p dos
atomos vizinhos, gerando, dessa forma, orbitais hibridizados [36]. Os tipos de hibridizacao

do carbono [37] sao listadas abaixo:

e Hibridizacao sp: nesse caso, ha a mistura de um orbital s com um orbital p, gerando

dois orbitais sp, com um angulo de 180° entre eles, como ilustrado na figura (3.1);

180°

Figura 3.1: Formagao hibrida dos orbitais sp para o dtomo de carbono. Fonte: [36]

e Hibridizacao sp*: nesse caso ocorre uma mistura de um orbital s com dois orbitais
p, gerando trés novos orbitais hibridos sp?, estes ficam localizados no mesmo plano,

formando um angulo de 120 ° entre eles, como ilustrado na figura (3.2);
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120°

Figura 3.2: Formacdo hibrida dos orbitais sp? para o d&tomo de carbono. Fonte: [36]

e Hibridizacao sp?: aqui ocorre uma mistura de um orbital s com mais trés orbitais p,
gerando quatro orbitais hibridos, que sdao chamados de sp®. Uma geometria em forma
de tetraedro ¢ assumida pelos quatro orbitais, e eles formam quatro ligagoes o com

angulo de 109, 5° entre eles, como ilustrado na figura (3.3).

Figura 3.3: Formagao hibrida dos orbitais sp® para o 4tomo de carbono. Fonte: [36]

3.1.2 Ligagoes sigma (o) e pi (7)

A ligacao sigma (o) ¢ a denominacao dada & estrutura dos orbitais atémicos no mesmo
eixo formando uma ligagao simples, enquanto que as ligagoes pi (7) estao nos eixos paralelos
e as mesmas acontecem em ligacoes duplas e triplas. Ligacoes m s6 podem ser formadas por
orbitais p, e possuem a caracteristica de serem mais fracas que as ligagoes o. Nas ligagoes

duplas e triplas do carbono, uma ligagao é o e as que sobram sao 7 [38|.
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3.2 Grafeno

O grafeno é uma forma alotrépica do carbono que apresenta propriedades fisicas extraor-
dinérias e possui uma estrutura cristalina de favo de mel [39]. Esse material ¢ uma estrutura
bidimensional de a&tomos de carbono hibridizados em sp?, ou seja, entre um orbital-s e orbital-
p, que formam trés ligagoes o no plano. Os orbitais p, nao hibridizados formam ligagoes 7
fora do plano. As ligagoes o sao ligagoes fortes, responsaveis pelas propriedades mecanicas
e elasticas, as ligagoes m sao responséveis pelas propriedades eletronicas do grafeno, estas

ligagoes estao exemplificadas na rede favo de mel através da figura (3.4).

Figura 3.4: Estrutura cristalina do grafeno com as ligagoes o e 7 exemplificadas. Fonte: [40]

Fulerenos sao moléculas onde os atomos de carbono sao dispostos esfericamente, por-
tanto, do ponto de vista fisico, sao objetos zero dimensionais com estados de energia discretos.
A estrutura deste material pode ser obtido a partir do grafeno com a introducao de penta-
gonos que criam uma curvatura positiva. Dessa forma, o fulereno pode ser pensado como
um grafeno embrulhado [41].

A estrutura dos nanotubos de carbono sao obtidos rolando o grafeno ao longo de uma
dada direcao e reconectando as ligagoes de carbono. Assim sendo, os nanotubos de carbono
tém apenas hexagonos e podem ser considerados como objetos unidimensionais [42].

Grafite, um alétropo tridimensional de carbono, tornou-se amplamente conhecido apés
a invengao do lapis em 1564. Sua utilidade como instrumento para escrever vem do fato de

que grafite é feito de pilhas de camadas de grafeno que sao fracamente acoplado pelas forcas
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de van der Waals [43]. Todos esses al6topos do carbono estao ilustrados na figura (3.5).

Figura 3.5: O grafeno (canto superior esquerda), Grafite (canto superior direito), Os nanotubos de

carbono (canto inferior esquerdo) e os fulerenos (Cgp). Fonte: [44]

Em 2003, na Universidade de Manchester, dois fisicos russos A. Geim e K. Novoselov
[3] descobriram uma técnica experimental simples que permitiu a obtenc¢ao inequivoca de
uma monocamada de grafeno. A partir deste evento, ocorreu um aumento exponencial na
producao cientifica referente a esse fantastico material. Podemos esncontrar estudos das mais
diversas propriedades, desde magnetismo até transporte eletronico considerando o pseudo-
spin [34] .

Uma das mais espetaculares previsoes téoricas para o grafeno, confirmada experimental-
mente, é a de que os elétrons se comportam como férmions de Dirac sem massa nos chamados
pontos de Dirac, ou seja, agem efetivamente como “particulas relativisticas” sem massa em

um espago-tempo de (1+2) dimensdes, sendo uma dimensao temporal e duas espaciais [45].

A estrutura do grafeno é configurada de maneira que a distancia entre dois atomos mais
proximos, conhecida por comprimento de ligagao, é dado por a = 0,142 nm e se posicionam
de um modo a formar hexagonos de lado a. Eles constituem uma rede cristalina composta
por varias células unitarias reunidas, conhecida como favo de mel [34, 46|, por ser similar
a uma colmeia de abelhas, do inglés, honeycomb. As redes do tipo favo de mel podem
apresentar duas geometrias diferentes que se distinguem entre si por um simples giro de

90°. Essas estruturas s@o conhecidas como zigzag [47, 48] e armchair [49, 50|, mostradas
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na figura (3.6). Para fitas de grafeno, cada uma dessas configuragoes proporciona diferentes

propriedades ao material.

Armchair Zigzag
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Figura 3.6: Representacao geométrica das nanofitas do tipo Armchair e Zigzag. Fonte: [51]

3.2.1 Estrutura cristalina do grafeno

Os atomos de carbono estao ordenados, de tal modo, a formar uma estrutura hexagonal
do tipo favo de mel, composta de duas sub-redes triangulares A e B. Para descrever a
organizacao atdmica, sao necessarios dois vetores associados a nossa célula unitaria, como

mostrado na figura (3.7).

Figura 3.7: (a) Representacao dos vetores @; e da que sao os vetores de base da rede hexagonal. (b)

Representacao dos vetores da rede reciproca b e 52. Fonte: [40]
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A estrutura de favo de mel forma uma rede de Bravais' com base de dois 4tomos, um
deles pertencente a uma sub-rede triangular A (4tomo preto) e o outro pertencente a uma
sub-rede triangular B (4&tomo branco) de 180 °, figura (3.7b) [45]. Aqui ¢ importante enfatizar
que a estrutura de favo de mel s6 pode ser descrita como rede de Bravais com uma base, uma
vez que os vértices onde se encontram os atomos de carbono nao satisfazem as condigoes

matematicas requeridas pela definigao de rede de Bravais a; e ay [52, 53].

Os vetores da célula unitaria em coordenadas cartesianas sao

3a . \/gaA . 3a . \/§aA
it 0 G=o0 -0, (3.1)

61:

observa-se que é possivel pensar que a rede favo de mel tem por base um hexégono de lado
a contendo 1/3 de atomo de carbono em cada um de seus 6 vértices. Esse hexdgono pode
ser deslocado em relagao ao seu centro por translagoes do tipo: R = nid; + Nads, sendo
ny=0,1,2,3... e ng =0, 1,2, 3... quaisquer n ntmeros inteiros, permitindo construir toda a
rede [45].

Ao considerar os efeitos do potencial da rede cristalina sobre os elétrons, é conveniente
usarmos o espago dos momentos k. Esta abordagem, necessariamente, impoe a mudanga de

base dos vetores da rede unitaria para uma nova base chamada de base reciproca [54].

- 62X53 bA b\/gA
bo=on X9 05, VI, 3.2
T @xa) 2 2 7 (3.2)
- ngé’l bA b\/gA
PTG @xa) 2 27 (3:3)

sendo b = 87/3a.

Na figura (3.7-b), ha dois pontos importantes na configuracao da rede reciproca, o K,
e K_. Estes sao chamados de pontos de alta simetria e representam a posicao dos seis cones
de Dirac (para o caso de uma folha de grafeno). O ponto médio entre os dois pontos é M

e a area hachurada da figura representa a primeira zona de Brillouin [40]. Sua localizagao é

'E a denominacao dada as configuracdes basicas que resultam da combinacao dos sistemas de cristalizacao
com a disposi¢ao das particulas em cada uma das células unitarias de uma estrutura cristalina, sendo estas
células entendidas como os paralelepipedos que constituem a menor subdivisao de uma rede cristalina que
conserva as caracteristicas gerais de todo o reticulo, permitindo que por simples replicacao da mesma se

possa reconstruir o sé6lido cristalino completo.
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dada pelos seguintes vetores

L
T i3, (3.4)

T+
2

i

S
w&l

w
RS

Através de combinagcoes e translagoes desses trés vetores, podemos localizar todos os pontos
da primeira zona de Brillouin. O seu formato é refletido pelo espago dos momentos k, assim, é
necessario apenas o estudo dessa regiao para termos a esséncia do comportamento eletronico

de todo o sélido.

3.2.2 Nanofitas de Grafeno

Nanofitas sao definidas como regioes unidimensionais, nas quais escolhemos uma dire¢ao
predeterminada que conterd simetria periddica, ao passo que a direcao perpendicular se
torna discreta, esse termo discreto refere-se ao numero de linhas atdémicas de carbono. As
nanofitas possuem diferentes tipos de bordas, elas sao altamente exploradas por possuirem
propriedades interessantes. Sao elas: Armchair (AGNR) e Zigzag (ZGNR), como pode ser
observado na figura (3.8).

Como convengao, adotaremos a sigla (N)-AGNR para uma nanofita armchair, com N
células armchair, e o mesmo para a nanofita com borda zigzag, tém-se a sigla (N)-ZGNR,

como, por exemplo, na figura (3.8), tém-se 8-AGNR e 4-ZGNR.

Para as nanofitas de grafeno com bordas zigzag, foi mostrado que tal nanofita possui
estados localizados nas bordas, devido aos orbitais moleculares nao ligados, cuja energia é
proxima ao nivel de Fermi, o qual é responsavel pelo comportamento magnético do sistema
[55]. A literatura também evidencia a existéncia de estados localizados para as nanofitas com
bordas armchair [56]. O importante aqui é que a estrutura eletronica depende crucialmente
da forma geométrica das bordas.

De acordo com os estudos teoricos e experimentais [55, 57-62], um estado nao-ligante
de elétron-7 é chamado de “estado de borda” e este é criado ao longo das bordas em zigzag,

enquanto tal estado nao esté presente nas bordas armchair.
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Armchair

, : | w
L
Zigzag

Figura 3.8: (a) Nanofita armchair, com N=8 (8-AGNR) e (b) nanofita zigzag com N=4 (4-ZGNR).
L é o comprimento da fita e W é sua largura. N simboliza o ntimero de células armchair ou zigzag

que temos na fita. Fonte: [63]

3.3 Modelo Tight-binding para o Grafeno

O modelo de tight-binding para o grafeno foi usado por P.R. Wallace, no ano de 1947,
como objetivo de descrever um plano atémico no grafite, que consiste de miiltiplas camadas
de grafeno empilhadas. Esta aproximacao é bastante 1til quando a superposicao dos orbi-
tais eletronicos considera s6 a interacao entre os vizinhos mais proximos na rede cristalina,
fazendo com que os orbitais atomicos sejam a base para a representacao do hamiltoniano
que descreve o transporte de elétrons de um atomo para outro na rede [64, 65].

O hamiltoniano tight-binding, no formalismo de segunda quantizac¢ao (Apéndice C) para

elétrons que podem saltar para os primeiros e segundos vizinhos é, dado por

H=—t> (alb;+bla;) —t' > (ala; + blb; + ala; + biby), (3.5)
(i.9) )
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onde a; (a!) é um operador fermionico que aniquila (cria) um elétron no i-ésimo atomo da sub-
rede A e b; (b)) para a sub-rede B. O termo (7, j) representa a soma sobre os primeiros vizinhos
e ((i,)) para os segundos vizinhos. O pardmetro de hopping entre primeiros vizinhos tem
valor ¢ ~ 2 8¢V, enquanto para os segundos vizinhos t' < 0,2eV" [34]. Isto significa que ¢’ é
da ordem de 10% de t, ou seja, t'/t =~ 0, 1.

Comecaremos tratando sobre primeiros vizinhos, logo, tomaremos somente o primeiro

somatorio de (3.5). Nesta andlise seguiremos a referéncia [34].
e Primeiros Vizinhos

Para diagonalizar o primeiro termo do hamiltoniano (3.5), usamos a transformada de

Fourier para passar para o espago reciproco k. Essas transformadas sao dadas por

.37
ik-T;

1 1 —ik-7;
ai:ﬁ%:a,;e ; aI:\/—NZa;%@ k
— \/_1N Z b];/ei];;/.?j ; Z bT/ —ik! 7
k!

onde k é o vetor de onda no espaco reciproco e N é o niimero de atomos em cada sub-rede.

Substituindo no primeiro termo de (3.5), temos

T A 1 I
=—t Z Z %b,;,e_’k'”ezk "I+ N Z btla,—ée—lk TieikTi (3.6)

<i,5> kk Kk’

Fixando o sub-indice j, temos que 7; = 7}, = 7; + 0,,, onde J,, denota o vetor relativo entre

um atomo na posicao 7; e seus primeiros vizinhos. Reescrevendo o hamiltoniano

_ k(P8 ik
— § aT bk/ § k-7, Tig ik m+6 + § bT/CL‘*— § ik (r2+6n)€1k 7
Kk’

kk!

— =

3
= —t ZaTbk,NZew 7§ (i 5n+ZbT/akNZ€ﬂzz 7)
k! n=1 o

Usando a defini¢cao do delta de Kronecker

3
§ e*lk/-én
n=1

I
—_
Cou!
I
i

l

1 ];,’_E/ A
O = 7 2 T

o
B!
N
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Assim, para k = k’, o hamiltoniano pode ser escrito como

3 3
H=—t Z a%b,; Z elkon _ ¢ Z b%a,—ﬁ» Z e~ ko, (3.7)
i n=1 i n=1
Tomando

Ap = Z eFon o AZ- = Z e~ ikon (3.8)

onde esse termo é chamado de fator geométrico, que caracteriza a geometria da rede que se

esta tratando. Reescrevendo (3.7), temos

H = —tz [Agagbg + Azbga,;] . (3.9)
E

Os vetores 9,, conectam um atomo na sub-rede A aos primeiros vizinhos na sub-rede B. Em
nosso caso, sabemos que o atomo de carbono na sub-rede A tem trés vizinhos na sub-rede

B. Esse vetor em coordenadas cartesianas é escrito como

—

— a, . . - a , . N N
Fazendo o produto desses vetores com os respectivos k= ky% + ky3, e reescrevendo Ay
ik ik-0 k-85 _ _ik-6 ik-(81—3 ik-(82—6
Ap =™ 4 ™02 B = ¢! 3[1+e’(1 R 3)]
o efiakz [1 + ei%ak <ei§aky + efiéaky)}
= . .

Sabendo que 2 cos (ﬁk a) — ¢iFaky 4 pmiPaky

2 Y
1+ 2cos <§k¢ya> e”] : (3.10)

L —laky
Ap=e

Assim, o complexo conjugado de A é

3 .
1+ 2cos (%kw) e"gak“”] )

As fungoes Ay e A}g descrevem as interacoes entre os primeiros vizinhos no espaco reciproco

* _ _daky
AE—e

em k, e k,. No espaco reciproco da rede hexagonal do grafeno, analisaremos as propriedades

na primeira zona de Brillouin, como ilustrado na figura (3.9).
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1

H
Primeira §
Zona de : K,
Brillouin %

1

Figura 3.9: Primeira Zona de Brillouin para a rede hexagonal do grafeno no espago reciproco. Fonte:

[66]
Multiplicando A e A"’%, temos
3 3
ApAL =3+2 cos(V/3ak,) + 4 cos (\/T_kya) Ccos <§akx) .

Assim,

ApA: =3+ f(k), (3.11)

onde f(k) = 2 cos(v/3ak,) + 4 cos (‘/Tgkya) cos (2ak,).

Para obter as bandas de energia no grafeno, diagonaliza-se o hamiltoniano tight-binding

no espago reciproco. Reescrevendo (3.9) da seguinte forma

=ty | Apalby + Ablag]
E

onde,
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Escrevendo a equacao de auto-valor

. —E  —tA;
Det(Hy—IE)=0 = Det = 0.
—tAt —F
k
Assim,
Ex(k) =t/ ALAL. (3.12)

Portanto, substituindo (3.11) em (3.12)

Ey (k) = +t7\/3 + f(k). (3.13)

-

Cada uma dessas fung¢oes determina uma banda de energia no grafeno, sendo E, (k) a banda

-

de energia positiva e E_(k) a de energia negativa, chamadas bandas 7 e 7* respectivamente.
Essas bandas sdo simétricas em relagao a energia nula (Er = 0). Vejamos o comportamento
de Aj em relacao ao ponto de Dirac K = <§—Z, 3\2/7;’,(1)' Definindo o vetor de onda relativo

7=k — K e substituindo em (3.10)

. _ —ta(Kg+qz)
Ap..=e

+q

3 A
1+ 2cos (%a([{y + (;Zy)) ezga(Kﬁqm)]

, . , 3
_ e—zaKze—zaqw [1 _ Qel%a% cos (% + gaqy>] . (314)

Agora, expandindo esta expressao em série de Taylor, utilizando somente os termos de pri-
. _ . 3 : o
meira ordem, obtemos: e "% =1 — jaq, e €2 =1+ z%aqx. Para o cosseno se utiliza a

identidade cos(a + b) = cosa cosb — sin a sin b

s V3 N\ 1 V3 VBB
cos qy —§cos— 5

—a
3 2
Expandindo o seno e o cosseno, reescrevendo (3.14)
—iak, . 3 1 3
Ag.z=c¢ Ko (1 —iaq,) [1 -2 <1 + ziaqz) (5 - Zaqx)] : (3.15)

Fazendo as devidas multiplicacoes e considerando somente os termos de primeira ordem

- —ia 3@ -
Ath = —je K“J? (qz +1iqy) -
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A fase de A | ¢ 8o possui significado fisico (uma vez que, por exemplo, as bandas de energia

sdo dadas por (K +q) = +t, /A;?+qAI?+§ ), portanto, é conveniente ignorar a fase ie %=,

3a .
AI?+q* = _?(Qw + qu).

Sobre o ponto de Dirac K , 0 hamiltoniano é

N 0 gz +1q
Hy = vp R I (3.16)
Gz — 14y 0
onde a velocidade de Fermi é vp = 3at/2. Substituindo as respectivas constantes com

t =2,8¢eV, temos que vy ~ 1 x 10° m/s. Escrevendo a relagao de dispersao (3.12)

B@) =t/ Agy = E@ =vrldl (3.17)

A dispersao de energia linear dada pela equacao é semelhante a dispersao de energia de
particulas relativisticas E? = ¢*p?+mac?, onde E ¢ a energia total da particula, ¢ a velocidade
da luz no vacuo, p € o momento linear e mg a massa de repouso. Quando mg = 0, a velocidade
de Fermi substitui a velocidade da luz, podemos interpretar os portadores de carga no grafeno

como particulas relativisticas sem massa [67].

=

Figura 3.10: Dispersao eletronica para o grafeno. Fonte: [34]

Na figura (3.10) estdo representadas as equacdes (3.13) em funcio de k, e k,. E possivel

observar seis pontos de contato entre a banda de conducao e a banda de valéncia. A relagao de
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dispersao tem uma aparéncia conica se escolhermos valores de k proximos deles, esses pontos
sao os chamados cones de Dirac e é por essa forma conica que os elétrons se comportam

como particulas relativisticas sem massa.
e Segundos Vizinhos

Para tratar sobre os segundos vizinhos, toma-se somente o segundo termo da equagao
(3.5)
H = —t, Z (ajaj + b;fb] + a;ai + b;bl), (318)
((i.9))

Substituindo as respectivas transformadas de Fourier no hamiltoniano

= — — k-7 ik T —ikl -7 ikl 7
— tz NZaak e J+NZb/b/e otk 7

i

—ik- ik —k: ik’
— E § aak i rjez rl_|_ E bT/ e i rJ ik! -7}

) k K

Fixando o sub-indice j, assim, 7; = 7, = 75 + 5 ., onde d/, denota o vetor relativo entre um

atomo na posicao 7; e seus segundos vizinhos. Reescrevendo o hamiltoniano

6 6
T T o 1 = o o
— _t E E a"a]_g’e ik 7"161’{: I E ezk‘ O + N § bT—7b]€",€ ik rzezk T § :ezk: O
i) E n=1 i n=1
6 6
_t/ i i R —ik-r; ik-T; —ik-6,, + l b‘i‘ b-’ —ik! 7 ik T —ik 6; (3 19)
N a]:;ake € € N " k"e e e
(@) k n=1 o n=1

Logo, reescrevendo (3.19)
. t
H=—% > Apalap+ > Apblbe+ ZAaa Laz + ZA*,bT by
k 1%

t/
- -5 > alaz(A;+ A +ZbT, (Az +A%L) ] . (3.21)
k
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Os vetores (57'1 conectam um atomo que esteja inicialmente localizado na sub-rede A aos
segundos vizinhos da mesma sub-rede na estrutura favo de mel do grafeno. Sabemos que o
atomo de carbono na sub-rede A tem seis vizinhos em outra sub-rede A. A equagao (3.21)

pode ser escrita na forma matricial

N 1 ~ ar
= Tt . . k
i NZ<GE b;;/) Mo (3.22)
ki K
onde,
. 0 Ap+ AE

HO = —t/
Ap + A;g, 0
Como foi feito para os primeiros vizinhos, a obtengao das autoenergias do hamiltoniano H,,
escreve-se a equacao de autovalor
—-F —t'(Ap + AZ')

Det(Hy—IE) =0 = Det
—t/(AE, + A;%,) —F

=0.

Assim, a relagao de dispersao para os segundos vizinhos da rede hexagonal do grafeno é

E(k) = t’\/(A,; + AL (Ag +AY). (3.23)
Para k = k' , a relagao de dispersao se torna
E(k) = t(Ap + AZ). (3.24)
Escrevendo o fator geométrico da seguinte forma

3
o T o =~ =~ T
AE — § ezk-5" — 62k-61 4 ezk-52 + ezk~637 (325>
n=1

onde os vetores relativos §,, sao

—

5=+

—
!

(32 +V39), 0 =+=(32 —/39) e & = £(—v3ap). (3.26)

a a
2 2
Logo, (3.25) é dado por

A~ — oEi5(Bkatv/3ky) + o5 (3ka—+/3ky) + pFiV3aky
P =

. 3 .
— eTV3%y 1 9 ¢os (%—aky) eFiaoks. (3.27)
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Assim, ja se tem a expressao para o fator geométrico, logo, pode-se tomar o seu conjugado

(A%) e soma-los

Ap+Az=2 cos(V/3kya) + 4 cos (?a@) Ccos <§akx> = f(k).
Portanto, a relagao de dispersao para os segundos vizinhos é
E(k) = t'f (k). (3.28)

Para o hopping t' entre segundos vizinhos na rede favo de mel, quando um elétron “salta” de
um sitio que esta na sub-rede A ele vai para outra sub-rede A. Assim, todos os sitios estao
na mesma sub-rede que o 4tomo original e sdo equivalentes. Portanto, a presenca de ¢’ muda
a energia de posi¢ao do ponto Dirac e quebra a simetria perfeita entre as bandas em torno
de Ep = 0. A ordem dessa mudanca ¢ —t'f (k) [34].

Por fim, a relagao de dispersao do grafeno considerando primeiros e segundos vizinhos

¢é escrita como

By (k) = 2t\/3+ f(k) — ' f (k). (3.29)

Se expandimos (3.29) em torno de a, obtemos uma relagao equivalente que é dada por

Ey(K) = +top|k| — 3t (3.30)

3.4 Problema em estudo

Neste trabalho, foi investigado o efeito da localizacao de ondas eletronicas através de
uma nanofita bidimensional de grafeno com bordas armchair e zigzag. Na primeira parte
do estudo, foi considerado duas regides A e B com a mesma largura e com velocidades de
Fermi diferentes, v4 # vg. Para modificar a velocidade de Fermi, foi alterado o hopping das
regides, pois 0 mesmo tem relagao direta com vp através da relacao vp = 3ta/2. As regides
foram distribuidas de acordo com as seis primeiras geracoes da sequéncia de Fibonacci, como

esquematizado na figura (3.11).
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Se Si S: S Sa

Figura 3.11: Esquema de como foram construidas as fitas de grafeno seguindo a sequéncia de

Fibonacci.

Para a nanofita de grafeno com bordas armchair, cada regiao possui dez atomos. Por

exemplo, para a geragao Ss, as regides sao dispostas como mostrada na figura (3.12).

35K HH

a

Figura 3.12: Regioes separadas com bordas armchair para (a) primeiros e (b) segundos vizinhos.
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Agora, se adicionarmos as ligacoes entre as regioes e os guias, todos com hopping t 4, tém-se

a nanofita final para a geracao Ss.

Figura 3.13: Nanofita armchair para a geragao S3 com (a) primeiros e (b) segundos vizinhos.

Para a nanofita zigzag, cada regiao possui oito atomos, e a geragao S5 estd esquematizada

na figura (3.14).
(a)

Figura 3.14: Regioes separadas com bordas zigzag para (a) primeiros e (b) segundos vizinhos.

(b)
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Adicionando as ligagoes entre as regioes e os guias, obtém-se:

AR AN AAN AN AR

A A XK XX XX XL

4;%'5;&'&.@'&;%‘5‘1"?
v oowvivY WiV i v
}‘..“ ". “ ’t “ 'ﬁ ’J"‘ "l .“ )

Sl NN LN NN

Figura 3.15: Nanofita zigzag para a geragao Ss com (a) primeiros e (b) segundos vizinhos.

Assim, a construcao de todas as nanofitas para todas as geracoes da sequéncia de Fibonacci
utilizadas, neste trabalho, foram seguindo esse raciocinio.

Na segunda parte do estudo, foi analisado a transmissdo por n regides A e B (ABAB

-+), como mostrado na figura (3.16), isso foi feito para as nanofitas com ambos tipos de

bordas.

Figura 3.16: Esquematizacdo de uma nanofita com N blocos AB.

Por fim, também foi estudado o fator Fano para as primeiras seis geracoes da sequéncia

de Fibonacci, assim como foi feito para a condutancia.



Capitulo 4

Resultados e Discussao

Neste capitulo, serao discutidos os resultados da modulacao da velocidade de Fermi
em nanofitas de grafeno com a mesma largura, mas com comprimentos diferentes. Essa
modulacao é obtida colocando planos metalicos proximos da nanofita, isso altera a densidade

de carga em diferentes regioes da amostra, criando “barreiras” de velocidade de Fermi.

Seré analisado a estrutura de banda das nanofitas de grafeno com bordas armchair
(AGNR) e zigzag (ZGNR), a condutancia para as seis primeiras gera¢oes da sequéncia de
Fibonacci, a transmissao em funcao do ntimero de blocos N para a segunda geracao da

referida sequéncia e o estudo do fator Fano.

4.1 Condutancia

4.1.1 Bordas Armchair

Nas nanofitas com bordas armchair, foram utilizados 10 atomos para cada regiao (A
e B) ou 5-AGNR e uma largura de W = 2 nm. Na figura (4.1-a), é mostrada a estrutura
de bandas para a nanofita de grafeno com primeiros vizinhos e para segundos vizinhos na
figura (4.1-b). Quando se trata apenas as interagoes entre os primeiros vizinhos, as bandas
de condugao (BC) e valéncia (BV) sao perfeitamente simétricas em torno de £ = 0, ou
seja, o numero de elétrons na BC é o mesmo que o nimero de buracos da BV. Quando se

introduz os segundos vizinhos, as bandas se tornam assimétricas, logo, o niimero de elétrons
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¢ diferente do nimero de buracos. De acordo com a equagao (3.30), a posi¢ao do ponto de
Dirac é alterada em —3t’. A quebra da simetria elétron-buraco nao altera significativamente
as propriedades eletronicas do sistema em comprimentos de onda longos, e proximo ao ponto

de Dirac na figura (4.1-b), as bandas de condugoes assimétricas apresentam um pequeno

gap.

34 34

2 21

14 14

- _'4‘

50- o 0

/,-—-\
-1 -1 4 —
_3— -_3_
-3 -2 -1 0 1 2 3 -3 -2 -1 0 1 2 3
k k

Figura 4.1: Estrutura de bandas com primeiros (a) e segundos (b) vizinhos. As Bandas de Condugao
(BC) e Valéncia (BV) estao nas cores vermelho e preto respectivamente. Podemos observar que o

gap aparece na ordem de F/t4 ~ +1.2.

Na figura (4.2), foi calculada a condutancia da nanofita para as primeiras seis geragoes
da sequéncia de Fibonacci. Para ambos os gréaficos, nota-se que por simetria, as geragoes
So, 59 e S3 tém a mesma condutancia, por possuirem apenas uma regiao de espalhamento B,
isso é causado por ser a tnica regiao com hopping diferente (¢5), como mostrado na figura
(3.11). Na figura (4.2-a), onde t4 > tp, para baixas energias, pode-se verificar que vai se
formando um gap de transmissdo no nivel de Fermi (£ = 0). A medida que a geragao de
Fibonacci vai crescendo para energias altas, ocorrem picos na conduténcia, isso fica mais
claro nas duas ultimas geragoes, onde o sistema estd mais desordenado. Na figura (4.2-b),
em que ty4 < tg, é possivel observar que a condutancia aumenta e o gap de transmissao para
baixas energias diminui, nao aparecem picos tao acentuados na condutéancia como na figura

(4.2-a). Também é importante ressaltar que as oscilagbes mostradas para baixas energias



4. Resultados e Discussdo 50

sao efeitos de interferéncias de Fabry-Pérot [68, 69|, causadas pela adigao da regiao B. Como
discutido na referéncia [9], é possivel observar mudangas na largura dos picos ressonantes a

medida que vr é modulada e também controlar a posicao dos picos de condutéancia.
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Figura 4.2: Primeiros vizinhos com (a) tg = 0.7t4 e (b) tg = 1.2t4. Cada linha representa uma

geracao da sequéncia de Fibonacci e suas respectivas cores estao ilustradas na legenda.

Para investigar melhor o gap na transmissao para baixas energias, foi calculado a con-
dutancia com varias repetigoes da geracao S, da sequéncia de Fibonacci, como mostrado na
figura (4.3). Como pode ser observado, o gap ficou mais acentuado quando aumentamos o
numero de repetigoes para N = 5 e N = 10. Os padroes de interferéncia tanto para baixas
quanto para altas energias ficam ainda mais intensos, ou seja, quando foram adicionadas mais
regioes com hoppings tg, as oscilacoes foram amplificadas, seguidas de gaps na condutéancia,

para os casos de t4 >tg ety < tp.
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Figura 4.3: Condutancia para nanofita pura (somente com hopping t4), 1, 5 e 10 blocos AB com

(a) tg =0.Ttg e (b) tg = 1.2t 4.

Quando ¢ introduzido o hopping t' para segundos vizinhos, a transmissao se torna assi-
métrica em relagao aos elétrons e buracos, como mostrado nas figuras (4.4, 4.5 e 4.6). Isso
j& era esperado, devido a anédlise da estrutura de bandas com segundos vizinhos, onde o
ponto de Dirac é deslocado em —3t’, como mostrado na figura (4.1-b). Para ¢’ = 0.01¢4, a
assimetria ja é notada, quando sao tomados valores maiores como t' = 0.05t4 e t' = 0.1t 4,
fica ainda mais claro. Mas também, é de extrema relevancia notar que, com a adi¢ao do
hopping t' um degrau na condutancia aparece, este degrau é reflexo do gap nas bandas de
condugao e valéncia da estrutura de banda da figura (4.1-b). A faixa de energia que esse
degrau de um quantum de condutancia cobre aumenta, a medida que se utilizam valores

maiores de t'.
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Na figura (4.7), foi calculada a transmissdo em fungdo do nimero de blocos AB da
geragao Sy da sequéncia de Fibonacci. Na figura (4.7-a), foi considerada a interacao entre
primeiros vizinhos para duas energias diferentes e um hopping de tz = 0.7t4. Na curva ver-
melha, é possivel observar um padrao de “pulsos” que se repete periodicamente, causado pela
interferéncia de duas ondas com amplitudes diferentes. A curva preta mostra um padrao de
interferéncia mais comportado, e como se tém apenas um canal aberto esse padrao é causado
pela interferéncia entre as ondas transmitidas e refletidas a medida que se vai passando pelas

barreiras.

Na figura (4.7-b), onde se leva em considera¢ao o hopping entre os segundos vizinhos,
foi adotada uma energia de £ = 1.8t4 para o sistema, além de trés valores distintos para
t". E possivel observar claramente que o sistema localiza exponencialmente para todos os
valores de t/, e ndo é preciso uma nanofita extremamente longa para que isso ocorra. Essa
localizacao é causada pelo gap que foi aberto na estrutura de bandas ao adicionar ao sistema
a interacdo com os segundos vizinhos. E possivel notar também que, quanto menor ¢ mais
rapido o sistema localiza, assim, para os valores adotados ¢ = 0.01¢4 foi o que precisou da
menor nanofita para localizar. Portanto, é preciso seriamente ponderar que o sistema com
bordas armchair s6 localiza quando é considerado o hopping t’ entre segundos vizinhos e nao

somente os dos primeiros vizinhos.

— =001,
— =005,
—r=0lt,

10°

10"

Figura 4.7: Transmissao para uma sequéncia de barreiras AB. Na figura (a) somente com primeiros
vizinhos e com duas energias diferentes e em (b) com segundos vizinhos para dstintos hoppings t/

ecom FF = 1.8ty.
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4.1.2 Bordas Zigzag

Nas nanofitas com bordas zigzag, cada regiao contém 8 dtomos (4-ZGNR) e uma largura
de W = 3 nm. Na figura (4.8-a), encontra-se a estrutura de bandas para a nanofita com
primeiros vizinhos. As bandas de conducao e valéncia sao perfeitamente simétricas em
relagdo ao nivel de Fermi (F = 0). Na figura (4.8-b), com a introducao dos segundos
vizinhos, as bandas se tornam assimétricas em —3t". Mesmo comportamento apresentado
para as nanofitas com bordas armchair. Porém, para as nanofitas zigzag, o gap entre as
bandas de conducao e valéncia nao aparecem, ou seja, esse comportamento vai depender
do tipo de borda que a nanofita apresenta e como sera notado mais adiante isso afeta a

transmissao.

EN,
o

Ef
(=]

5 5 0 0 1 2 3 53 2 -1 0 1 2 3
k k
(a) (b)

Figura 4.8: Estrutura de bandas com primeiros (a) e segundos (b) vizinhos. As Bandas de Condugao

(BC) e Valéncia (BV) estao nas cores vermelho e preto respectivamente.

A condutancia com primeiros vizinhos ¢ mostrada na figura (4.9-a) (com t4 > tp) e
na figura (4.9-b) (t4 < tg), pode ser notado que para ambos os graficos, as geragoes S,
S, e S5 por simetria possuem as mesmas curvas de condutancia, como aconteceu com as
nanofitas armchair. E possivel perceber que vai se formando gaps na condutancia proximos
a E/ty = £0.5, na medida em que as geragoes de Fibonacci vao aumentando. A diferenca
entre os graficos é que a condutancia de (a) é maior e os gaps para baixas energias sdo mais

acentuados do que os de (b).
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W20

Cada linha representa uma

1.2t 4.

tp =

0.7t4 e (b)

Figura 4.9: Primeiros vizinhos com (a) tp

da sequéncia de Fibonacci e suas respectivas cores estao ilustradas na legenda.

geragao

Repetindo o que foi feito para as nanofitas armchair, para uma melhor analise dos gaps

para baixas energias, foi replicada a geracao Sy da sequéncia de Fibonacci e plotado o grafico

da condutancia, como mostrado na figura (4.10). Feito isso, o que pode ser notado é que para

ambos 0s casos (t4 > tp e ty < tp), 0s gaps na condutancia ficam ainda mais destacados

em N =5e N = 10, como aconteceu nas nanofitas armchair.

Figura 4.10: Condutancia para nanofita pura (somente com hopping t4), 1, 5 e 10 blocos AB com

(a) tp

1.2t 4.

0.7tq e (b) tp
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A condutéancia, ao adicionar o hopping t' para segundos vizinhos, pode ser analisada nas

figuras (4.11, 4.12 e 4.13). Foi observado que a assimetria reaparece, com isso, possuindo um

comportamento semelhante ao das nanofitas com bordas armchair. Algo semelhante entre

to maior o valor de ¢’ mais acentuada se torna a assimetria.

P

¢é que quan

os dois tipos de bordas

O que merece destaque é o nao aparecimento de um degrau na condutancia ao ser adicionado

ja

diferentemente do que aconteceu na borda armchair. Esse comportamento j

)

o hopping t'

onde a mesma

era previsto com a analise da estrutura de bandas para segundos vizinhos,

bandas de conducao.

tava gap entre as

nao apresen

E/t,

E/t,

(b)

(a)

1.2ty e t' =0.01t 4.

tp =

0.7t4, (b)

Figura 4.11: Segundos vizinhos com (a) tp

(w200

E/t,

(b)

1.2t4 e t’ = 0.05t4.

0.7t4, (b) tp

Figura 4.12: Segundos vizinhos com (a) tp
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Figura 4.13: Segundos vizinhos com (a) tg = 0.7t4, (b) tp =1.2t4 e t' = 0.1t 4.

Na figura (4.14), foi calculada a transmissdo em fungao do nimero de blocos AB com
tp = 0.7t4. Na figura (4.14-a), trata-se da nanofita apenas com primeiros vizinhos para
duas energias diferentes, onde as curvas de ambas apresentam padroes de interferéncia. A
figura (4.14-b) retrata o grafico da transmissdo para segundos vizinhos, onde foi adotada
uma energia para o sistema de F = 1.8t 4, na qual foi feito o uso de trés valores para t’. Em
ambos os graficos, o sistema para as nanofitas zigzag nao apresentam o efeito de localizacao
eletronica, diferentemente do caso armchair em que o mesmo foi observado com a introdugao
dos segundos vizinhos no sistema. Isso acontece pela nao abertura de um gap na estrutura

de banda de conducao.
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r — E=14t,
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Figura 4.14: Transmissao para uma sequéncia de barreiras AB. Na figura (a) somente com primeiros

vizinhos e com duas energias diferentes e em (b) com segundos vizinhos para dstintos hoppings t'

ecom = 1.8t,.
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4.2 Fator Fano

4.2.1 Bordas Armchair

O fator Fano para as primeiras seis geracoes da sequéncia de Fibonacci podem ser
analisados na figura (4.15). Como a geracao S; se trata de uma fita pura, ou seja, com o
mesmo hopping nos guias e na nanofita, esse sistema apresenta F' = 0. Contudo, para as
outras sequencias de Fibonacci em E/t4 = 0 ha um pico de fator Fano, onde pode-se notar
que todas as curvas partem do mesmo ponto, tanto parat4 > tg quanto t4 < tp, em seguida

aparecem dois picos maiores proximos a F/t, = £0.5.
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Figura 4.15: Fator Fano para primeiros vizinhos com (a) tg = 0.7t4 e (b) tp = 1.2t4. Cada
linha representa uma geracao da sequéncia de Fibonacci e suas respectivas cores estao ilustradas na

legenda.

Comparando os gréficos, é possivel observar que as amplitudes dos picos de fator Fano sao
maiores em (a) do que em (b). E como acontece para a condutancia, por simetria, as geragoes
So, S e S3 possuem o mesmo fator Fano. Comparando os resultados com [18], observamos
que é possivel alterar a amplitude e a localizacao de alguns picos do fator Fano alterando a
velocidade de Fermi.

Como feito para a conduténcia, foi calculado o fator Fano para varias repeticoes da
geracao Sy da sequéncia de Fibonacci. Como mostrado na figura (4.16), ha um pico em

E/ty =0, para N =5 e N = 10. Diferentemente do que foi apresentado na figura (4.15),
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as curvas nao partem do mesmo ponto e os picos proximos a E/t4 = £0.5 ndo aparecem. E
quanto maior o numero de blocos N, mais desordenado se torna o sistema e maiores os picos

de fator Fano.
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Figura 4.16: Fator Fano para nanofita pura (somente com hopping ta), 1, 5 e 10 blocos AB com

(a) tp =0.Ttg e (b) tpg = 1.2t 4.

Tratando de segundos vizinhos para o fator Fano, os resultados podem ser observados
nas figuras (4.17, 4.18 e 4.19). Quando se adiciona ¢’ ao sistema, a assimetria aparece e, como
consequéncia, todas as curvas deixam de ter o mesmo ponto de partida, assim, observa-se
picos de fator Fano em E/t4 = 0. Como aconteceu na condutancia, quanto maior o ¢ mais

assimétrico se torna o sistema.
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Figura 4.17: Fator Fano para segundos vizinhos com (a) tp
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Figura 4.19: Fator Fano para segundos vizinhos com (a) tg = 0.7t4, (b) tp
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4.2.2 Bordas Zigzag

O fator Fano para nanofitas zigzag com primeiros vizinhos pode ser observado na figura

+0.5 e diferentemente do que foi

(4.20), no qual surgem dois picos proximos a E/t

encontrado para as nanofitas armchair, as curvas nao partem do mesmo ponto. Como foi

feito anteriormente, para observar melhor esses picos para baixas energias, foi replicada a

geragao Sy da sequéncia de Fibonacci e os resultados podem ser observados na figura (4.21).

04—
02—

1.2t4. Cada

0.7t4 e (b) tp

Figura 4.20: Fator Fano para primeiros vizinhos com (a) tp

linha representa uma geracao da sequéncia de Fibonacci e suas respectivas cores estao ilustradas na

legenda.

Os picos de fator Fano para baixas e altas energias foram amplificados para as nanofitas

-se a situacao de baixa transparéncia dos canais devido

N

e

5eN=10,ecom FF=1t%

de N

a alta correlacao entre os elétrons, logo, os elétrons encontram muitas dificuldades para

atravessarem a nanofita. Se forem comparados os graficos equivalentes (Figura 4.16) para

os dois tipos de bordas, pode ser notado que nas nanofitas com bordas armchair aparece

0 o que nao ocorre nas nanofitas zigzag. Para

um pico de fator Fano em torno de E/t,4

tém amplitudes

, 0S picos nao

energias mais altas no caso de t4 < tg, nas bordas armchair

tao altas quanto nas bordas zigzag, onde estes apresentam picos em torno de E/t4 = £0.8.
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Figura 4.21: Fator Fano para nanofita pura (somente com hopping ta), 1, 5 e 10 blocos AB com

(a) tp =0.Ttg e (b) tp = 1.2t 4.

Os resultados para as nanofitas com segundos vizinhos podem ser observados nas figu-
ras (4.22, 4.23 e 4.24), como todos os resultados mostrado até aqui, a assimetria ¢ mantida
quando adiciona-se o hopping t' para segundos vizinhos e também a caracteristica de que
quanto maior ¢/, mais assimétrico se torna o sistema. O que também vai se tornando assi-

métrico é a amplitude dos picos de fator Fano, principalmente, para baixas energias.
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Figura 4.22: Fator Fano para segundos vizinhos com (a) tg = 0.7t4, (b) tp = 1.2t4 e t' = 0.01¢ 4.
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Capitulo 5

Conclusoes

Nesta dissertacao, foi apresentado um estudo das propriedades eletronicas de nanofitas
de grafeno. Para tal, foi utilizado o modelo tight-binding, e o mesmo foi aplicado a essas
nanofitas com duas geometrias para as bordas, armchair e zigzag. Foi investigada a trans-
missao para varias nanofitas, onde foram consideradas duas regides A e B com velocidades
de Fermi diferentes. A velocidade de Fermi é alterada modificando o hopping de primeiros
para cada regiao, o qual tem relagao direta com vp = 2t/3a. Para tornar os resultado mais

realisticos foi introduzido a interacgao entre segundos vizinhos t'.

Para as nanofitas com bordas armchair, a estrutura de bandas é perfeitamente simétrica
quando o sistema s6 tem hopping t entre primeiros vizinhos, isso também é observado no
grafico da condutancia com t4, > tg e t4 < tg. Quando se adiciona o hopping t' entre
os segundos vizinhos, a estrutura de bandas se torna assimétrica em uma escala de —3t'.
Como consequéncia, surge um gap entre as bandas de conducao e valéncia. Este gap induz
o surgimento de um degrau na condutancia que a medida que aumentamos o valor de t/
mais largo se torna esse degrau. Quando ¢é feito o grafico da condutancia em funcao dos
N blocos de regives AB, um fato interessante aparece no sistema que s6 tem interacao
entre primeiros vizinhos. Ele apresenta um padrao de interferéncia entre duas ondas com
amplitudes diferentes, mas ao adicionar a interacao entre segundos vizinhos o sistema localiza
de forma exponencial. Portando, pode-se concluir que o efeito de localizagao é causado pela

abertura de um gap entre as bandas de conducao e valéncia para a nanofita com bordas
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armchair.

Nas nanofitas com bordas zigzag, é possivel observar um efeito semelhante ao das nanofi-
tas com bordas armchair, ou seja, as bandas simétricas com primeiros vizinhos e assimétrica
com segundos vizinhos. A diferenca é o nao aparecimento de um gap entre as bandas de con-
ducao e valéncia, logo, o nao aparecimento de um degrau no grafico da condutancia. Quando
se faz a condutancia em funcao do nimero de regides AB, é observado o nao aparecimento
do efeito de localizagao para as nanofitas com bordas zigzag.

No fator Fano para as bordas armchair, em E/t4 = 0, todas as curvas para as seis
primeiras geracoes da sequéncia de Fibonacci partem do mesmo ponto, ou seja, a energia
zero temos um fator Fano universal. A medida que é tomado energias mais altas o fator Fano
vai aumentando, e as curvas das geracoes Sy e S5 apresentam grandes flutuagoes. Quando se
¢ tomado o hopping t' para segundos vizinhos, o sistema se torna assimétrico, assim, como
aconteceu com a condutancia. Nesse sentido, as curvas deixam de ter o mesmo ponto de
partida, logo, aparece um pico que vai se deslocando, na medida em que ¢’ aumenta. Quando
plotamos o gréfico do fator Fano em funcao de N, o pico para E/t4 = 0 é amplificado, ou
seja, para baixas energias os elétrons tem grandes dificuldades de atravessar a nanofita.
Nas nanofitas com bordas zigzag efeitos semelhantes sao encontrados, a diferenga é que com
primeiros vizinhos as curvas nao partem do mesmo ponto, mas o sistema se torna assimétrico

com a introdugao dos segundos vizinhos.
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Apéndice A

Escrevendo a Funcao de Green de forma

alternativa

A fungao de Green Géi) (x,2") pode ser escrita na forma alternativa, como

G (z,2) = lim (z ! 7). (A1)

n—0*t |E:|:ZT]—H0

Sabendo que a fungao |pg(E)) forma um conjunto completo, logo, valem as seguintes relagoes

<¢S<E)|¢S/(E,)> = 555’5(E - El); (A2>
S [ dEjes(E) tos(E)| =1 (A3)
s==+ 0
Inserindo a identidade em (A.1), temos
1
Gy (z,2') = nhjofg (z| ml |z')
: >~ / 1 ! / /
= i 32 B ol g 95 05 ). (A4)

Usando o fato de que Hy |ps(E")) = E' |¢ps(E")), assim,

1 N 1 /
Substituindo em (A.4)
S N * e (los(B)) (bs(E)]2")
Gy (z,2") = 77lir(r)l+ E /0 dE poE—T : (A.6)
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onde £ = . Em problemas de espalhamento, costuma-se escrever as ondas planas como

ezskx

(z]os(E")) = \/m

onde s = = indica a direcao de propagacao. Fazendo dE' = %dk’ e substituindo (A.6),

(A7)

obtém
21. isk’ (z—z')
(:t h k‘ (& .
Go (@@ _nli%l+z/ ZWth’(Eim—Ef)’
00 ik (x—1') 7m
GSP (,2) = —— 1 [ — =" A8
Note que,

2 — (K +in) = (K + VE2 i) (K — k2 £1in);

N 1/2
(k2 + if )2 = (1 + ﬂ) .

Utilizando a expansao binomial,

1/2 iy
n '\ L
k(lik2> k(1i2k2)_kiz§,

onde £ = .. Considerando somente G ) e reescrevendo (A.8)

m

G (@ 2) = =™ lim /oo ik (z—a’) dk (A.9)
o (@, T2 ehor o T+ (kIR — (k+ )] |

Considere a integral no plano complexo

= /7 [z + (k+ )]z — (k;ﬂ-g)]dz . k' =Re(z) e p=(z — ). (A.10)

De forma genérica essa integral pode ser escrita como 70|
+00 )
I= f(x)e"™ + lim J = 2mi Z residuos (semiplano superior), (A.11)
R—o00
onde,

— / f(ReiG)eiaRcosH—aRsinﬁiReiOdQ‘ (A12)
0

Empregando as condigdes de contorno da figura (A.1), e reescrevemos (A.11) da seguinte
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A
/ g E\X K+ it

_R 0o R

—k— i

Figura A.1: Semicirculo superior do plano complexo.

forma

R ezk’p T eiReiep 0
I= i + 1i . ) Al
/ S e A | e e g 2 (A-13)

Fazendo uma analise da segunda metade da equacao
: 0
s ezRe p

L . if
J = Blgrolo R ()2 +2i£)Rze do.

Utilizando a desigualdade triangular |z;| — |22| < |21 + 22| < |21] + |22| para mostrar que

™ Rerfsin? R T R 2R ™2 R
N | r——df < — —PRsmedez—/ PRSROGY LW = (K + 2i€).
| '—/o —|R2—W|/o ¢ )y P W= (R 2i¢)

T[]
Na faixa [0, 7/2], obtém que 26 < sinf e consequentemente, e P50 < ¢=20R0/m
y
(@
4
(b)
x o
2
Figura A.2: (a) y = (2/7), (b) y = sin6. Fonte: [70]
Assim,
2R /2
|| < —/ e 2RO/ 4.
[R? = [WI[ Jo
] < (1 — e"R), (A.14)

|2 — W]
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Por fim,

lim J = 0.

R—o00

Esse util resultado as vezes é denominado lema de Jordan. Logo, (A.13) pode ser reescrita

Ccomo

R 6ik’p
I = dk’. A.15
/R NI (A.15)

Pelo teorema do residuo
eli(k+ig)p .eikpegp

[=omio .
otk rie) T ke

Portanto, a func¢ao de Green (A.9) é escrita como

etkp op

() ) —
Go ' (w,2) = =5 Jim wig——e.

Aplicando o limite e substituindo o valor de p, obtém

GSP(x,2') = —i/hw explik(z — 2')]. (A.16)

O mesmo calculo pode ser feito para encontrar G(~). O resultado mostra que se pode escrever

a fungao de Green na forma de operador.

G = lm — (A.17)



Apéndice B

Utilizando o método da funcao de Green
recursiva para resolver o problema de
uma barreira de potencial

unidimensional.

Seja G denotado o propagador em regides separadas e G seja o propagador no sistema

de conexao. Eles sao relacionados pela equacao de Dyson

Gt =G + Gy H\G*. (B.1)
Onde,
G E)= — L~ GHE) = — Lot (B.2)
E—H+in @ ° E — Hy+in
Definindo a fungao (z € C)
G(2)=(z—-H)" ; Go(z) =(z— Hy) .. (B.3)

A partir de (B.3), podemos escrever (B.1) como
1 1 1
(O = TET T mom i
Z z 0 1 (z — Ho) (1 — ﬁ)

__ Gol?)
1-— Go(Z)Hl ’

(B.4)
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Podemos expandir essa expressao em série de Taylor usando

1
f(x)zl_x:1+x+m2—|—a73+---. (B.5)

Logo,

G(z) = Go + GoH1Go + GoH GoH G + - - -

- G() + GoHl[GO + GoHlG + . ]
= Gy + GoH,G; (B.6)
G(2) = Go(z) + Go(2)H,1G(2). (B.7)

Fazendo o braket de (B.7), temos

(p1|Gpi) = (p1|Go + GoH1G|p;)
= (p1|Golpi) + (p1|GoH1Gpi) = (p1|Golpi) + (p1|Gol1H11G|p;)
= (p1|Golpi) + (1|Go [p1) (p1| Hi |21) (21| Glpi)

G(p1,pi) = Go(p1, pi) + Golpr, p1)WiG(z1, i), (B.8)

onde (p1| Hy |z1) = Wy = (x1| Hy |p1). Fazendo um desenvolvimento semelhante para outras
combinagoes de brakets de (B.7), obtemos
,0
(21|Glpi) = (21| Go |pi) + (21| Go H1G|p;)
= (21| Go |z1) (z:| Ha (Z(|Pj> (pjl + lax) <Qk|)> G [pi)
ik

= (| Go |w) (wal Hy |py) (o G i) + > (1| Go ) (| H ) (ai| G |pi) -

7:7.7 l’k

(B.9)

Para o termo de acoplamento s6 temos (x1 — p1) e (xxy — ¢1), todos os termos restantes do

somatorio sao zero

(21]Gpi) = (21| Go |71) (1] Hi |pr) (p1] G |pi) + (21| Go |on) (on| Hy|q1) (@] G |pi)
G(x1,p;) = Go(@1, 1)W1 G(p1, pi) + Go(x1, o) WaG(qr, pi) (B.10)
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onde (xy|Hi|q1) = Wo = (q1|H1|zn) Agora, usando (xy|p;) em (B.7), obtemos

(ox|Glps) = (ax Golp)™S (o |Gol L Glpi)
— (o] Go leu) (el Ex(lpy) 3] + law) {0 1)

= (en|Go ) (il Hy |p;) (ps] G pi) + (on| Go ) (el Hi lgr) (el G [pi) -

O termo de acoplamento seré entre (r1 — p1) e (ry — ¢1), serd igual &

(xn|Glpi) = (xn| Go |z1) (v1]| Hy [pr) (01| G pi) + (on| Go lon) (en| Hy |q1) (@] G |pi)

G(xN,pi) = Go($N7 xl)WlG(plapi) + G0($N7$N)W2G(Q1aPiIB-11)
Agora, para (qi|p;)

.0
(1|Gpi) = (@1|Golpi) + (1|GoH1Gps)
= (@1 Go |lq1) {@1| Hy |on) (on| G |pi)

Glq1,pi) = Golqr, 1) WaG(xn, pi). (B.12)
Substituindo (B.8) e (B.12) em (B.11) e reescrevendo tudo em funcéo de Gy, obtemos
G(on,pi) = D™ Golxn, 21)WiGo(p1, i), (B.13)
onde

D =1 — W{Go(x1,21)Go(p1,p)][1 — Wy Go(zn, 25)Go(qr, q1)]
—WEWQZGO(CULiUN)Go(IBN,$1)G0(p1ap1)G0(Q17CJ1)-

Fazendo também para (B.10), obtemos

G(x1,p;) = D' WiGo(pr, pi)[Go(x1, 21) — WiGo(qr, 1) (Gola1, 21)Golzn, 2))
—Go(z1,2n)Go(zN, 21)]. (B.14)

Agora, podemos calcular G(q1,p1) e (p1,p1) usando (B.7)

.0
(1|G|p1) = (@1|Golp1) + (1| GoH1\Gp1) = (q1|Gol|q1) (| Hi|zn) (n|Glp1) ;
G(CJ1,P1) = GO(QLCh)WzG(INapl) (B-15)
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(p1|Glp1) = (p1]Golp1) + (p1|GoH1G|p1)
= (p1|Golp1) + (p1]Golp1) (p1|Hilz1) (21|Glp1) = (p1]Golp1) [1 + (pr]|Hi|w1) (21]Gp1)];

G(p1,p1) = Go(pr, p1)[1 + WiG(x1.p1)]  (B.16)

Por fim, observe que

Gy, = liIréG(ql,pl;E +i0") ; Gf, = lin%G(pl,pl;E +1i07).
a— a—

B.1 A funcao de Green das cadeias semi-infinitas

Em um limite continuo a equagao para a funcao de Green é

(B +in — H)GD(2,2) = 5(a — o) 5 Gf(0,a") = 0= G{ (x,0).

h2 32

—5- 5.5+ Fazendo o procedimento de discre-

onde em uma dimensao o hamiltoniano é H, =

tizacao. Tomando ¢; = ¢(z = ja) e usando a definicao de derivada

dp _ .l t+h) — )
dx h—0 h

Logo,

Para a derivada de segunda ordem

P et h) = 2p(@) + oz —h)
dx? a h—0 h? ’

1
— @[%H — 2p; — pj1)-

Portanto,
h2

Hoo(2)] gy, ~ ————
[Hop(@)lams, = — 5

[o(gj+1) + @(gi—1) = 20(q5)] 5 7 =23,
Definindo t, = % e ¢; = p(q;), logo,
[Hap(2)|o=q; ~ —ta(@jtr + ©j-1) + 2latp; 5 5 =2,3,--
[Hoo(2)|a=gr = —tapz + 2tapr ; @0 = 0. (B.17)

A equagao de Schrodinger H,p, = FEp,, torna-se
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e Paraj > 2
—ta(@j41 + pj-1) + 2tap; = Eg;
(E = 2ta)p; + ta(pjr1 + ©j-1) = 0. (B.18)
e Paraj =1
—tatpr + 2tapr = Epr
(E +2ta)p1 + ta(pa = 0. (B.19)
Tentando uma solucao da forma ¢; = sin(kg;), com 0 < k < I. De (B.18), temos
(€x — 2t,) sin(kq;) + tq {sin[k(q; + a)] + sinx(¢; — a)]} = 0.
Usando as relagoes trigonométricas do seno da soma e da diferenca, temos
(€x — 2t,) sin(kq;) + ta[sin(kg;) cos(ka) + sin(ka) cos(kg;)
+ sin(kg;) cos(ka) — sin(ka) cos(kg;)] =0
(€x — 2t,) sin(kq;) + 2t, sin(kg;) cos(ka) = 0
(€5 — 2ty + 2t, cos(k))sin(kg;) =0 ; j>2.
Portanto,
€x = 2t,(1 —cos(ka)) ; 0< K< T (B.20)
a
Entao, usando (A.6) podemos escrever a fungao de Green como
2 (™ sin®(K'q;)
Gilg,q5) = = ——2dK ; np— 0t
0 (45, 4;) W/O p——— U
Usando a integracao de contorno, encontramos
2ma ;.. SIN(kKg;
Go (45,95) = — o, S10rdy) (B.21)

h? sin(ka)

No limite a — 0 com ¢; = x fixo, recuperamos o limite continuo, ou seja, sin(ka) ~ ra

2ma
h2k

G (g5, q5) = — " sin(kx).
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Uma expressao similar para (B.21) é obtida para o guia esquerdo, i.e.

2ma ;. sin(kp;)

Gy (pi,pi) = —
o (pi: i) h?k sin(ka)

B.2 A funcao de Green da cadeia finita

(B.22)

Para essa regiao ainda discretizamos a equacao de Schrédinger, ou seja, fazemos a mesma

coisa para chegar em (B.18), a diferenga é que essa regiao tem potencial e o hopping ¢é t,.

2

(B —=V; =3t)p; +to(pjr1 +¢j1) =0 5 j=2,3,-- ,N—1; b= o
e Paraj =1
(B —=Vi =2ty)o1 +typa =0 ; o =0.
e Paraj =N

(E—VN—2t))pn +ton-1=0 ; @nsy1 =0.

(B.23)

nmj

Considere o caso particular V; = V{ = constante. Propondo uma solucao ¢;, = A, sin [N—H}

e substituindo em (B.23), temos

) nwj , nmj nw , nmj nm
n— Vo —2t —_— t —
(en = Vo ”)SID(N+1)+b[sm<N+1+N+1>+sm(N+1 N+1)]
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Usando a relagao do seno da soma e da diferenga

sin nmj CoS nr + sin nr CoS nmj
N+1 N+1 N+1 N+1

i | sin nwj nm i nm nwj
PPN 1) P\ N+ AN P\ N+
nmw

. nmy ) nmj
(6, — Vo — 2tp) sin {N +2tbsm(N+1)cos(N+1

. nmj
(€, — Vo — 2tp) sin {Nﬁl} + 1

I Y

+1
€, — Vo — 2ty + 2t cos

1
nm
n— Vo—2t, |1 —
€ 0 b[ COS<N+1)

nmw
=2 1-— : =12--- N. (B24
€n tb< COS(N+1))+V0 ;o n=12---, ( )

Da condicao de normalizagao, obtemos

al al nwj
2 1 __ A2 102
S =1= 41 s (+2).

Usando a identidade

N .
N N +1 N
S nag) = N IV Dadn(Ne) e
= 2 2sin(a) N+1
Logo,
A? N cos[(N + 1)a]sin(Na)\ )
2 2 sin() -
Pela expressao, temos que
N +1 2
A2 ——) = A, = ——.
”( > ) ~ N+1
Portanto,
2 . nmj .
QOj,nI(N—_H)Sln2(N+1> ;o n=12--- N e 53=12,--- N. (B.25)

Como a funcao de onda é ortonormal as seguintes expressoes sao validas

N
> inpim = G (B.26)
n=1

N
Z 90]}71%0]}71’ = 5nn’- (B27)
7j=1
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Definindo,
nm b
Kp = =
(N+r1p & T
Entao,
2 B
Oun(T;) = N—Hsm(/fnxj) = (xj|kn) . (B.28)
Portanto, podemos reescrever a fungao de Green como
G(N)(x, m,,) — Z <33j‘/‘6n> </€n‘xj/> P th(l _ COS<,€ b)) +Vq (B.29)
VR . E _ Eﬁn ) Kn n
E = 2t,(1 — cos(KD)) + Vyv.
Substituindo (B.28) em (B.29), temos
o X sin (%) sin (§2)
GV (i, ) = . B.30
(x5, 25) (N + D)i2 ; cos (#25) — cos(Kb) (B:30)

=

Nos precisamos encontrar G(()N) (21, 21), G(()N)(xN, TN) e G(()N
aproximacao do tipo
2mb  sin(NKb)
h? sin|[(N + 1) K]

_2mb  sin(Kb)
h? sin[(N + 1)Kb]

= G (en, 2n)

GéN)(mhxl) =

G (21, 2n) =

Provando por indugao. Fazendo N = 1 em (B.30) com j =1 =j’

_2mb sin?(7/2) _ mb
2h2 cos(m/2) — cos(Kb)  h2cos(Kb)

G (a1, 21) =

(21, xy). (1) Vamos tentar uma

Suponha que seja valido para N = M. Considere uma cadeia com M + 1 sitios. Reescrevendo

(B.30)

2mb  sin(M Kb)
B2 sin[(M + 1)Kb]
2mb  sin(Kb)
B2 sin[(M + 1)Kb]
mb

 h2cos(KDb)

= G0 (war, )

G(()M)(Jﬁhxl) =

G (@1, a0r) =

Go(yh%) =

(B.31)
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Seja G(()MH) a fungao de Green conectada
G = G+ Gow Gy, (B.32)
Fazendo
,0
T1|Gyg Y1) = (T1|Go|U1 Z1|Go 0 Y1
(1| GV yr) = (21| Golyn) + (21| GoW GE ™ |y
= (@11Gofen) (@2 W 1) (1] G50 L)
Definindo (zp/|Wly,) = —bty, = (y1|W |z ). Logo,
GéMH)(Ih?h) = G(xl,xM)(_btb)GéM+l)(ylyy1>
G((JMH)(ﬂfb Z/l) = —btbG(l’l, xM>G((]M+1)<y17 Z/1>~ <B~33)
Para (|G |y1), temos
GV ) = (lGolyn) + (| GoW S ™ yr)
|G P lyn) = (il Golyn) + 1|Golwn) (| Wlwar) (war GE )
G(()MH)(?JL 1) = Go(y1,y1) — bteGo(y, yl)G(()MH)(wM’ Y1)- (B.34)
Para (xM|GéM+1)|y1>, temos
»0
(@l GET V) = (el Golyr) + (@ar GoW GE Vo)
= (ur|Golzar) (@ar W ya) (i G5 )
G(()MH)(?CM, ) = —btbG(()M)(QUM, wM)GéMH)(yl, Y1) (B.35)
Para (z; ]G8M+1)|11>, temos
(2| GE V@) = (@] Golwr) + (@1 GoW GE ™ |ay)
(@1 |GV )21) = (@1|Golzr) + (21| Golaar) (eae|Wwn) (1] GSY 0 |21)
G (2, 21) = Gol(m1, 21) — bGP (1, 220) G (41, 21). (B.36)

Inserindo (B.35) em (B.34), obtemos

G(()MH)(?JL y1) = Gol(yr, 1) + 015 Go(yn, yl)GéM) (@, $M)G8M+l)(yla Y1)

GO (1, y) 1 = BPEGo(y1, ) GS (ar, xar)] = Go(yr, v1)
Go(y1,y1)

G(M+1) —
1 —0*t3Go(y1, yl)G(()M) (a1, Tur)

0 (yla yl)
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Dividindo a razao por Go(y1,y1), temos

1
G (g1, ) = ,
’ [Go(ylayl)]_l - b2t(%G(()M)($M,I'M)

Substituindo (B.33) em (B.36), temos

Go Y (w1, 21) = Golwr, 21) + P0G (21, 20 G (21, 200 G (01, 11).

Substituindo (B.31) em (B.37), temos

1
G(()M“)(w Y1) = —
) 52 h2 \2 2mp3 _ sin(MKb)
mb COS(Kb) - (2mb2) B2 sin[(M+1)Kb]

Multiplicando o numerador e o denominador por 2% sin[(M + 1) Kb], obtemos

mb sin[(M + 1)K]
12 cos(Kb)sin[(M + 1)Kb] — Lsin(MKb)’

Gy My, w) =
Usando a identidade

sin[(M + 2)60] = 2 cos 0 sin[(M + 2)6] — sin(M0)

cos fsin[(M + 1)0] = %sin[(M +2)0] + % sin(M0);

Fazendo § = Kb, podemos reescrever (B.39) da forma
Gy " yny) = -5 1 T —
h? 5 sin[(M + 2)Kb] + 5 sin(M Kb) — 5 sin(MKD)

(M+1) . 2mb SiIl[(M + 1)Kb]  ~(M+1)
Go (Y1, 01) = = R2 sin[(M + 2)Kb] =Gy (Trr41, Tars)-

(B.37)

(B.38)

(B.39)

(B.40)

(B.41)

Como querfamos, pois, y; = 41 na conexao da cadeia. Substituindo (B.41) e a segunda

equagao de (B.31) em (B.33), obtemos

G(M+1) (.Tl yl) _ . _
0 ’ 2mb h? sin[(M + 2)Kb] h? sin[(M + 1) Kb]
G(M+1) 2mb sin(Kb)

0 (z1,91) = — h2 sin[(M + 2)Kb]

_ GéM+1) (

Concluimos que

2mb  sin(NKD)
B2 sin[(N + 1)K0]

2mb  sin(Kb)
2 sin[(N +1)Kb]

G (1, 71) = = Gy (wn, o)

G (1, 2n) =

B2 ( 2mbsin[(M+1)Kb]>< omb  sin(Kb) )

xy, ZUM+1)-

(B.42)
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Observe que as equagoes recursivas (B.33) e (B.36) podem ser usadas para calcular a fungao
de Green quando o potencial V' (z) é arbitrario. Finalmente, vamos agora calcular o
limite continuo da nossa fungao de Green da rede para o caso particular de uma barreira de
potencial constante V(z;) = Vp. As amplitudes de transmissio e reflexdo para o problema

da rede é dado por

t12 = ih\/V1V2G+(p1, ql) 3 tgl = ih\/V]_VQGJr(q:L,p]_) (B43)
r = ihinGY(p1,p1) — 1 5 1o =ihnGH(q,q) — 1, (B.44)
onde
1d€,€ 1d 2ata .
n=g hdm[ to(1 — cos(ka))] h sin(ka)
h

= — i = Us. B.45
R sin(ka) = vy ( )

Assim, as amplitudes de transmissao e reflexao podem ser escritos como

h? h?
tiy = i— sin(ka)G T (p1, . 11 =i—sin(ka)GT (p1,p1) — 1. B.46
12 ma (ka)G™ (p1, q1) 1 ma (ka)G™ (p1,p1) ( )
Definindo W, = —% = W5 e b = a, no limite continuo nés temos

lim lim(N +1)a = L.

N—o0 a—0

2ma 1
3 e~ Gl (g, q1) = 2mE ; a— 0.

2masinh(KL — Ka 1
G (r1, 1) ~ — 3 si(nh(KL) ):G(}L(xl,$1) ; K:?_L\/Qm(VO—E) ; a—0

G8_<plap1) = -

2ma sinh(Ka)
& ~ — . (B4
Colovon) = = G L) 47
Inserindo (B.47) em (B.13) e (B.16) e fazendo a — 0, temos
2miK
+ = . B4
G0 0) = T e o (K) + i(n% — K2 Snh(K D) (B48)
2m i cosh(K L) + xsinh(K L)
G* = — : B.49
(P P1) = 7 o R cosh (K L) + (2 — K2) sinh(K L) (B.49)
Inserindo (B.48) em (B.46) e fazendo a — 0, temos
—2rk (B.50)

ty = .
27 _2kK cosh(KL) + i(k? — K2)sinh(K L)
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Portanto, o coeficiente de transmissao é
9 4k2K?
T = |t12’ = 2 1792 2 (2 2)2 o3 2
4k2K? cosh*(K L) + i(k? — K?)?sinh”(K L)
B 4K?K?
 4K2K? 4 (k2 + K2)2sinh*(K L)
1
T = . B.51
1+ 5 (£ + %) sinh®(KL) (B:31)
Inserindo (B.49) em (B.46) e fazendo a — 0, temos:
—2kK cosh(KL) + 2ik?*sinh(K L) 1
r = -
' kK cosh(KL) +i(xk? — K?)sinh(K L)
B i(k?* + K?)sinh(K L) (B.52)
- —2kK cosh(K L) +i(k? — K2)sinh(K L)’ ‘
Portanto, o coeficiente de reflexao é
R=|nP (k% 4+ K?)?sinh®(K L)
= T =
YT 4R K2 cosh®(K L) + (k2 — K2)?sinh?®(K L)
. 2 .
_ (£ + &) sinh*(K L) (B.53)
1+ (& + 5) sinh®(K L)




Apéndice C
Formalismo de Segunda Quantizacao

A segunda quantizacao é um formalismo no qual a propriedade de antissimetria das fun-
¢oes de onda foi transferida para as propriedades algébricas de operadores. Este formalismo

é aplicado em sistemas fermionicos e constitui um meio mais conveniente de tratar sistemas
T

de muitos corpos. Mostraremos as propriedades dos operadores de criacao (a;) e aniquilagao

(a;). Considerando a relagao

al e xi) = axe - xa) - (C.1)

T

Assim, o operador a, cria um elétron no orbital x;. Lembrando que a ordem da aplicagao

dos operadores ¢ importante. Por exemplo,

alal [xi - xa) = af e xa) = e xa) (C2)
ou entao,
atal [xi - xa) = al [xixe - xa) = Paxaxe - xi) = — aoxaxe - xa) - (C.3)

Logo, podemos escrever a relagao
(alal + afal) [y x1) = 0. (C.4)

Pela relagao vemos que o anti-comutador de quaisquer dois operadores de criagao é sempre

zero. Podemos reescrever na forma

Ia;r-. (C.5)
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Para trocar a ordem de aplicacao dos operadores, basta trocar o sinal do operador a; a}. Se

os indices forem iguais, temos
alal = —alal = 0. (C.6)

Portanto, nao ¢é possivel criar dois elétrons em um mesmo orbital y;, logo, obedece o principio

de exclusao de Pauli. Entao,

GIGI [X2x3) = GI [X1X2X3) = [x1x1X2X3) = 0. (C.7)
Generalizando,
al [xr-xi) =0 se i€ {k, I} (C.8)

Essa expressao estabelece que um elétron nao pode ser criado em um orbital x;, se o mesmo

ja estiver ocupado. Tomando um estado |K) da forma
1K) = [xix;) - (C.9)
Reescrevendo da forma
|K) = a] x;) - (C.10)
Tomando o adjunto da expressao anterior, obtemos
(E) = (al )T = (gl as = (K] (C.11)
Multiplicando por |K), temos
(KIK) = (xlailxixg) = 1. (C.12)

Assim, o estado |K) é ortonormalizado. Como (K|K) = 1, para manter a formulac¢do a

seguinte relacao é verdadeira

ai |Xix;) = X;- (C.13)

Assim, define-se como operador aniquilacao a; o adjunto do operador de criacao (aj-)T. Logo,

ai | XXk X)) = Xk X)) (C.14)
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Portanto, o operador aniquilacdo destréi um elétron no orbital y;. E importante ressaltar

que a aplicagao de a; s é possivel se existir um elétron no orbital y;, ou seja,

ai |XeXiXi) = —ai [XaxiXe) = — [Xixe) = [xex) - (C.15)

Como foi feito para o operador de criacao, a relacao de anti-comutagao também é valida

para o operador de aniquilacao
a;ja; + a;a; = 0 = aja; = —a;a;. (C.16)
Se i = j, temos
a;a; = —a;a; = 0. (C.17)
Portanto, nao se pode aniquilar o elétron duas vezes. Consequentemente

ailxe---x)=0sei¢{k,---1}. (C.18)



