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RESUMO

Anisotropia estd presente em varios sistemas e, dependendo dos materiais com os quais estamos
lidando, tal caracteristica pode ter influéncia em propriedades fundamentais, tais como massa
efetiva, velocidade de grupo e niveis de energia em nanoestruturas, 0 que por sua vez se
manifestam nas propriedades Optico-eletronicas de tais materiais. O presente trabalho tem como
objetivo principal investigar como a anisotropia da dispersao eletronica afeta as propriedades
de transporte eletronico de um material bidimensional. Para estudar este problema, usamos a
teoria da massa efetiva para resolver a versao anisotrépica bidimensional (2D) da equacgdo de
Schrodinger e analisar a dependéncia angular, ou direcional, da transmissao eletronica através de
uma barreira quadrada de potencial arbitrariamente orientada. Como consequéncia da anisotropia,
descobrimos que a direcao de propagacao dada pela velocidade de grupo ndo coincide com
a direcdo do vetor de onda, levando a uma nova defini¢ao da corrente de probabilidade, que
retorna a convencional quando removemos a anisotropia. Posteriormente calculamos o espectro
de energia para uma super-rede gerada por uma sequéncia de barreiras quadradas de potencial e
observamos que a largura das bandas de energia varia com a orientacdo da super-rede. Em seguida,
utilizamos o método da matriz de transferéncia para investigar analiticamente a transmissao
eletronica através de barreiras duplas, tendo, logo apds, desenvolvido a aplicagdo nimerica do
mesmo método para obtencao das bandas de transmissao para o caso de multiplas barreiras. Vale
mencionar que para obtengdo de todos os resultados numéricos utilizamos os dados das massas
eletronicas efetivas do fosforeno nas dire¢des armchair, tomada ao longo do eixo x, e zigzag, ao

longo do eixo y.

Palavras-chave: Sistemas bidimensionais. Anisotropia. Transporte Eletronico.



ABSTRACT

Anisotropy is present in several systems and, depending on the materials which we are dealing
with, this characteristic may have influence on fundamental properties, such as effective mass,
group velocity and energy levels in nanostructures, which turn to be manifested in the optical-
electronic properties of such materials. The present work has the main goal to investigate how
the anisotropy of the electronic dispersion affects the electronic transport properties of a two
dimensional material. In order to approach this problem, we use the effective mass theory to
solve the two-dimensional (2D) anisotropic version of the Schrodinger’s equation and analyze
the angular or directional dependence of the electronic transmission through an arbitrarily
oriented square potential barrier. As a consequence of the anisotropy, we find that the direction
of propagation given by the group velocity does not coincide with the direction of the wave
vector, leading to a new definition of the probability current, that returns to the conventional
one when we remove the anisotropy. We then calculate the energy spectrum for a superlattice
generated by a sequence of square potencial barriers and observe that the bandwidth of the energy
bands varies with the orientation of the superlattice. Next, we use the transfer matrix method to
investigate analytically the electronic transmission through double barriers and we also develop
the numerical application of the same method to obtain the transmission bands in the case of
multiple barriers. It is worth mentioning that in order to obtain all the numerical results we use
the data of the phosphorene’s electronic effective masses in the directions armchair, taken along

the x axis, and zigzag, along the y axis.

Keywords: Bidimensional Systems. Anisotropy. Eletronic Transport.



Figural -
Figura2 —

Figura3 —

Figura4 —

Figura5 -

Figura6 —

Figura7 —

Figura 8 —

Figura 9
Figura 10 —

Figura 11 —

LISTA DE FIGURAS

Representacdo esquemaética do potencial nos dois sistemas de coordenadas. .
Espectro de energia com m, = 0,166mg, m, = 0,846m, para os casos (a)
a=0ed)a=m/4 . .. . e
Visualizag¢do geométrica das dire¢des de Kk e v, sobre uma curva de energia
constante para ¢ = TT/6. . . . . . . ...
As figuras apresentam o coeficiente de transmissdo em funcao do angulo de
colisdo ¢. A esquerda temos o gréafico para uma inclinacdo da barreira de
potencial a = 0° e o = 90°, enquanto a direita podemos observar os casos

de inclinacdo @ = 60° e @ = 30°. Os pardmetros utilizados foram a = 10

Visualizagao da dire¢cao da velocidade de grupo e das regides de ¢ positivo e
NEZALIVO. . . o v v v v e e e e e e e e e e e
Transmissao eletronica em funcdo do angulo de inclinacdo o da barreira
para incidéncia frontal ¢ = 0. Os parametros utilizados foram a = 10 nm,
E=150meVeVyg=100meV. . . . . . . . . ... ... ... .......
Transmissdo eletronica em fun¢do da energia do elétron para incidéncia

frontal com o = 0 (curva sélida preta), ¢ = 90° (curva tracejada vermelha) e

Condutancia em funcdo de o através de uma barreira de largura 10 nm e
alturade 100meV. . . . . . .. 0oL
Representacdo da barreira de potencial. . . . . . . . . ... ... ... ...
Representagdo geométrica da fungdo f(E), onde o ngulo ¢ = 0 e a energia
varia para inclinagdes da barreira:ot = 0, @« = 7/2 e a = 1 /3 respectivamente.
Os parametros utilizados foram Vy = 100 meV,a =10 mme » =5 nm. . . .
Ilustracdo de como um potencial unidimensional pode ser aproximado por

uma sequéncia de barreiras(SENA, 2018). . . . . ... ... ... ...

15

28

31

35

35

Figura 12 — Representacdo do sistema de eixo roracionado para dupla barreira de potencial. 38



Figura 13 —

Figura 14 —

Figura 15 —

Figura 16 —

As figuras apresentam o coeficiente de transmissdo em fun¢do do angulo
de colisdo ¢ para dupla barreira de potencial.A esquerda termos o gréfico
para uma inclinag@o da barreira de potencial &« =0 e oo = /2. Na direita
podemos observar os casos de inclinagdo o = /3 e o = /6. Os pardmetros
utilizados foram a = 20nm, E = 150meV e Vo = 100meV . . . . . . . . ..
As figuras apresentam o coeficiente de transmissao em func¢do do angulo
de colisao ¢ e inclinagdo oo = m/2.Na parte de cima temos o grafico com
10 barreiras de potencial quadrado e embaixo podemos observar o caso de
15 barreiras. Os parametros utilizados foram @ = 20 nm, £ = 150 meV e
Vo=100meV. . . . . . . .
As figuras apresentam o coeficiente de transmissdo em funcdo do angulo de
inclinagéio « da barreira para colisdes frontais de dngulo ¢ = 0. A esquerda
temos o grafico com 10 barreiras de potencial quadrado e na direita podemos
observar o caso de 15 barreiras. Os parametros utilizados foram a = 20 nm.
E=150meVeVyg=100meV . . ... .. .. .. ... .. ... .....
As figuras apresentam o grafico da condutancia em fung¢do do angulo de
inclinagdo ¢. Na esqueda temos a representacdo para 1 e 2 barreiras de
potencial e para 5,10 e 15 barreiras na direita. Os parametros utilizados foram

a=10nm, b=5nmmeVyp=100meV .. . . . ... ... ... ... ...

42



ADM
EDO
ES
OLEDs

LISTA DE ABREVIATURAS E SIGLAS

Acido Desoxirribonucléico
Equacao Diferencial Ordinéria
Equacdo de Schrodinger
Organic Light-Emitting Diode



= R

> N <~ O ~

Q

LISTA DE SIMBOLOS

Massa na dire¢do x

Massa na direcao y
Hamiltoniano

Energia

Potencial

Momento linear na direc¢do y
Momento linear na dire¢do y
Angulo de inclinagio da barreira de potencial
Velocidade de grupo

Vetor de onda

Constante de Planck reduzida
Funcao de onda

Densidade de probabilidade
Densidade de Corrente de probabilidade
Transmissao eletronica
Coeficiente de reflexdo
Largura da barreiras
Distancia entre as barreiras
Corrente de probabilidade
Diferenca de potencial

Carga do elétron
Condutancia

Matriz de transferéncia



2.1
2.2
2.2.1
2.2.2
23
24
2.5

3.1
3.2
3.2.1
3.2.2

SUMARIO

INTRODUCAO . . . ottt et e e e ettt e e e et 14
SISTEMAS ANISOTROPICOS BIDIMENSIONAIS . . ......... 17
Equacio de Schrodinger Anisotrépica Em Duas Dimensdes . . . . . . . 17
Corrente de probabilidade e a equacao da continuidade . . . . . . . . . 21
Sistema bidimensional isotropico . . . . . . . . . ... .. ... .. .... 22
Sistema bidimensional anisotropico . . . . . . . . . ... ... ... ... 24
Continuidade na derivada da funcdodeonda . . . . .. ... ... ... 25
Tunelamento . . . . . . . . ... ... 26
Condutancia. . . . . . . . . ... L 31
TRANSPORTE ELETRONICO EM REDE DE BARREIRAS DE PO-

TENCIAL . . . . . oo et et e e et e ettt e et e 34
Estrutura de bandas de uma super-rede unidimensional . . . . . . . . . 34
Método da matriz de transferéncia . . . . . . ... ... ... ... ... 37
Transporte eletronico para barreiradupla . . . . . . . ... ... ..... 40
Transporte eletronico para multiplas barreiras de potencial . . . . . . . . 43
CONCLUSOES . . . . .ttt ittt ittt it et i e 46

REFERENCIAS . . ittt i e et e e e e e e e e e e e e e e e 47



14
1 INTRODUCAO

As propriedades de um sistema podem variar de acordo com a dire¢ao do espaco
considerada, dando origem a dire¢Oes privilegiadas. Em contraposi¢ao com a isotropia, que
indica a independéncia direcional, essa dependéncia das grandezas fisicas com a orientacdo
espacial € chamada de anisotropia. A isotropia estd intimamente relacionada com as propriedades
de conservacdo de um sistema fisico. Se dissermos que o espaco € isotropico estaremos afirmando
que a escolha arbitrdria do eixo coordenado ndo influencia nas propriedades fisicas do sistema,
portanto a sua lagrangeana torna-se invariante sob rotacdes e consequentemente 0 momento
angular deve ser conservado (MARRION; THORNTON, 2003). Desse modo, podemos observar
que a isotropia espacial admite uma importancia significativa para a existéncia de uma das leis
de conservagdo na fisica.

A anisotropia pode se manisfestar, por exemplo, na massa dos portadores de carga
dos materiais (G.D.CHEN, 1995; C.IL-TONG, 1973; G.RUDIGER, 2019), no transporte ele-
tronico (MOSCHETTI, 2010; MORRISON; MYRONOV, 2017; FANG.C, 2016) e nos niveis
de energia(K.MIYUKIM; PBENNETT, 2009). E interessante ressaltar que existem materiais
que admitem caracteristicas anisotropicas e isotropicas simultaneamente, dependendo apenas
das propriedades do corpo que estamos tratando, como € o caso dos quasicristais(GONG, 2006).
Como exemplos especificos de materiais onde a anisotropia esta presente, pode-se citar o 6xido
de Galio, que exibe anisotropia na sua condutividade dependendo da dire¢do que estamos con-
siderando(ZHI; AMIT, 2015), bem como as nanoparticulas de ouro(Au), que, por sua vez,
apresentam as chamadas anisotropia magnética, tendo uma direcio privilegiada para a mag-
netizacao espontanea(YUN; S.PO-HSUN, 2009). Outra area onde a ideia de anisotropia vem
ganhando espaco desde a década de 40 do século passado € a cosmologia, onde se tem buscado
explicagdes para fendmenos astrondmicos, tais como o da rotag@o de galaxias(MENESES, 2015),
através de conceitos anisotropicos.

Uma outra caracteristica que tem influéncia direta nas propriedades fisicas de um
sistema € a sua dimensionalidade. Do ponto de vista de propriedades eletrOnicas de um deter-
minado material, o nimero de dimensdes espaciais ao qual os elétrons estdo confinados podem
alterar drasticamente sua capacidade condutora, por exemplo. Chamamos de sistemas de baixa
dimensionalidade aqueles onde o movimento das particulas sofre uma restricio em uma ou
mais dimensdes. Dessa forma, podemos ter um géas de elétrons bidimensionais (2D), nanofios

ou nanofitas(1D) e pontos quanticos (0D) (NOVOSELOVE, 2005; RITTER; LYDING, 2008;
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EZAWA, 2006).

O apelo de se estudar sistemas de baixa dimensionalidade € compactar o maximo
possivel os equipamentos eletronicos, aumentando o seu desempenho e reduzindo os custos de
producdo. Materiais bidimensionais tém ganhado uma grande parte do mercado tecnolégico e
melhorado o desempenho de computadores, televisdes e baterias, por apresentar propriedades
bastante uteis de condutores e serem extremamente finos € maledveis como, por exemplo, o
grafeno que pode ser utilizado para a criacdo de micro antenas, fotodetectores, moduladores
opticos ou OLEDs(ANKIT, 2016). Podemos citar também o 6xido de Galio que apresenta
aplicagdes tecnoldgicas voltadas para a eletroluminescéncia como display eletroluminescente
de filme fino, painéis de plasma, lampadas florescentes e muitas outras aplicacdes. Também
temos as nanofitas de ouro que, por sua vez, podem ser utilizadas para detec¢do quimica e
bioldgica, optoeletronica, terapia térmica com foto imagem biomédica e rotulagem de 4cido
desoxirribonucléico (ADN) (R.RASHIDI1, 2014) dentre outras. Mais recentemente temos os
filmes finos de fésforo negro que apresentam grande aplicabilidade em baterias litio, manganés,
enxofre, dentre outros(SHUXING; KWAN, 2018; ANTONIO; VITTORIO, 2017).

Podemos observar que as nanoestruturas apresentam um leque de propriedades que
sdo imperativas na criagdo da maioria dos aparelhos eletronicos dos dias de hoje. Percebe-se
que a dimensionalidade e a anisotropia sdo caracteristicas que influenciam significativamente
as propriedades de transportes eletronicos dessas estruturas. Deste modo iremos buscar apre-
sentar um estudo sobre as influéncias da anisotropia no transporte eletronico de um sistema
bidimensional. Para atingir tais objetivos, o trabalho estd dividido da seguinte maneira. No
capitulo seguinte iremos, inicialmente, usar a teoria da massa efetiva proposta na referéncia
(CUNHA, 2017) para estudar a Equagao de Schrodinger (ES) bidimensional anisotrépica, bem
como propriedades diretamente relacionadas a ela, verificando a influéncia da anisotropia na
defini¢do da corrente de probabilidade. Ainda neste capitulo iremos investigar o tunelamento
eletronico através de uma barreira de potencial arbitrariamente orientada no plano xy e calcular a
dependéncia da condutincia como fung¢do da orientagdo da barreira de potencial. No capitulo 3
vamos calcular o espectro eletronico produzido pela presenca de uma super-rede de barreiras
de potencial quadrada e investigar o efeito da orientacdo dessa rede na estrutura de bandas.
Finalmente apresentaremos e aplicaremos o método da matriz de transferéncia para calcular
numericamente a trasmissao eletronica através de multiplas barreiras. Vale ressaltar que para

a obtencdo dos resultados numéricos iremos utilizar as massas efetivas do fosforeno ao longo
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das dire¢des armchair (x) e zigzag (y) como calculadas na referéncia (LIMA, 2018). A saber

tomaremos m, = 0,166m e m, = 0,846m, onde m( € massa do elétron.
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2 SISTEMAS ANISOTROPICOS BIDIMENSIONAIS

Neste capitulo estudaremos o comportamento da ES bidimensional anisotrdpica,
onde a massa do elétron varia com sua dire¢do de propagacdo. Em particular, estamos interessa-
dos no comportamento do elétron sujeito a uma barreira de potencial quadrada orientada em uma
direc@o qualquer do espaco bidimensional. A partir de agora, investigaremos em detalhe quais as
influéncias de tal anisotropia na defini¢do da corrente de probabilidade e, consequentemente, do

coeficiente de transmissao.

2.1 Equacao de Schrodinger Anisotréopica Em Duas Dimensoes

Nesse momento consideraremos o hamiltoniano H de um elétron no espaco bidimen-
sional anisotrépico sujeito a um potencial V(r), tal que
2
Dx

2
o P

\% 2.1
2my 2my+ (), 2D

onde m, e my sd0 as massas da particula nas dire¢des X e y, respectivamente.

Figura 1 — Representacio esquematica do potencial nos dois
sistemas de coordenadas.

=Y

A partir de agora analisaremos o caso em que o potencial V(r) é uma barreira

quadrada arbitrariamente orientada no plano xy, que serd, em geral, funcdo de x e y. No entanto,



se fizermos uma rotac¢@o no sistema de eixos por um ¢, de forma que o novo eixo x’ coincida com

a direcao perpendicular a barreira, como representado na Fig.1, iremos ser capazes de reduzir

um problema bidimensinal a uma dimensao.

No sistema rotacionado, o potencial depende apenas de x’, sendo dado por

V(X')=0, se X <0
V() =W, se 0<x' <a

V(X)=0, se X >a

Podemos escrever p, e py em fungdo de p/ e pfv da seguinte forma

/ / ! - /
Px = PyCOS A — pysin o, py = pysin@ + p, cos .

Substituindo a Eq. (2.3) na Eq. (2.1), obtemos

p/2 p/2 p/ p/
H="2 4 22 222 y(d,y),
20, 2py &.y)
onde
1 cos?a  sina
- — + ,
Ly My my
1 sinfa cos? o
- = + ,
My My my

1 1 I .
—=(———)sinacosa.
Hu my  ny

(2.2)

(2.3)

(2.4)

(2.5)

(2.6)

(2.7)

Observe que a Eq. (2.4) representa uma elipse rotacionada no espaco dos momenta

phe p;. Para provarmos isso basta lembrarmos da equacao geral de uma conica que € dada por

Ax*+Bxy+Cy*+Dx+Ey+F =0.

(2.8)

As conicas descritas por essa equagao podem ser classificadas em termos do valor do discrimi-

nante B> — 4AC nos seguintes casos:
e Uma elipse se B> — 4AC < 0;
e Uma parédbola se B? —4AC = 0;
e Uma hipérbole se B —4AC > 0.
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No presente caso temos que X — py € y — py, com

1
A= —, (2.9
2Ly
1
B=—, (2.10)
u
1
= —, (2.11)
21y
D=E=0, (2.12)
F=V—-H. (2.13)
Usando as defini¢oes de i, i, e U, dadas anteriormente, obtemos
2 2 oinn2 2 4 .4
my +ms )SIin“0lcos” o + myniy(cos™ O + Sin” o
aac = ) L ! (2.14)
mymy
2 2\ i 2 2 ei2
m + m3)sin® ocos” oL — 2m,mycos” oL.sin” o,
g2 = ) —— : (2.15)
mins;
Assim, comparando as Egs. (2.15) e (2.14) fica claro que
B? < 4AC. (2.16)

Portanto as curvas com energia constante sdo representadas por elipses rotacionadas.

Figura 2 — Espectro de energia com m, = 0, 166mg, m, = 0,846m para
oscasos (a) . =0e (b) x = /4.

E{eV) E{eV)

_010k . i |
-0.10 - 005 0.00 0.05 o010

ky AT

Na Fig.2 estdo representadas as curvas de nivel para energia de um elétron livre em
uma monocamada de fosforeno, onde as diferentes cores indicam energias variando de zero
(vermelho) a 250 meV (rosa pink). O painel esquerdo corresponde ao caso & = 0, enquanto do

lado direito, representa o caso rotacionado por o = Z.
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E interessante ressaltar que aqui, diferentemente do caso isotropico, a velocidade de
grupo v, do elétron ndo € paralela ao vetor de onda k. Para demonstrar isso, basta lembrar que a

velocidade de grupo € definida como

1
V= ViH. (2.17)
Usando a definicao de H dada pela Eq. (2.4), temos que
K.k ky K,
vg:hK—X+—y))e+ (—y+—x>y]. (2.18)
Me M Hy U

A Eq. (2.18) nos mostra analiticamente a diferenca entre a dire¢do de propagacao do elétron e
o vetor de onda. Uma forma de visualizar a dire¢do de vg no espaco dos momenta € lembrar
que o gradiente de uma funcao escalar € sempre perpendicular as curvas de nivel dessa fungdo.
Dessa forma, como as curvas de energia constante sao elipses, o vetor velocidade de grupo estara
sempre perpendicular a elas, como mostrado na Fig. 3.

Figura 3 — Visualizagio geométrica das direcdes de k e v,

sobre uma curva de energia constante para @ =
/6.

— E=0.15eV §

Agora queremos determinar a equagdo que descreve a fun¢cdo de onda para um
elétron se propagando através de uma barreira de potencial, onde sabemos que 0 momento pode

ser escrito em termos de um operador diferencial, de forma que
, h o , hd
=i ¢ T igy
Assim a ES anisotrépica assume a seguinte forma
0¥ n 9%y R g R g
W("J) = _EW(M) - %W(W) - EW(”)

(2.19)

in +V(E)¥(r,t).  (2.20)
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Como o potencial € independente do tempo, sabemos que as autofuncdes serdo estados estaciond-
rios, cuja dependéncia temporal é conhecida. Além disso, V depende apenas da varidvel espacial
x’, logo a dependéncia da fungio de onda em y’ deve ser dada pelas autofungdes do operador py.
portanto podemos escrever

P(r,t) = (') e i@ 2.21)

com ® = E /h. Substituindo a Eq.(2.21) na Eq.(2.20) reduzimos nosso problema a resolugio da

seguinte equacgao diferencial ordinaria (EDO)

2 o) in? de) WK N
50 =k =Eop(x). 2.22
24y dx? m ky dx + 2,Lty (P(x)+v(x)¢(x) (P(x) ( )

Para determinar a solucdo da Eq.(2.22), que se trata de uma EDO com coeficientes

~ . . i / -~
constantes, devemos supor uma solugio do tipo exponencial ¢ = ¢*¢*. Com essa suposi¢do

obtemos
2 2712
hek h k; B

K2 i/ —E—V. 2.23
TR (2.23)

h2
21

Resolvendo a equagdo acima para k). encontramos:

=B+, (2.24)
com f3 e y definidos por

My oy
7 (2.25)

B o

2(E — Vo) o <u2 m) 2

_ (BB 2 2.26
14 \/ P o) (2.26)

Vale a pena salientar que, contraintutivamente, uma onda se propagando com k, = k™ da esquerda
pra direita, quando refletida pela barreira de potencial, ndo terd simplesmente a componente k,/
invertida, mas se propagara para a esquerda com ky = k= # —k ™. Esse fato também pode ser
visualizado na Fig. 3, pois para um dado valor de k,/ os valores de ky ndo sdo simétricos em

relagdo ao eixo vertical.

2.2 Corrente de probabilidade e a equacao da continuidade

A finalidade desta secdo € analisar o efeito da anisotropia na definicao de corrente de

probabilidade e verificar se as defini¢des dos coeficientes de transmissdo e reflexdo sao alteradas.



Primeiramente, faremos uma pequena revisio do caso usual, que aqui chamaremos de isotrépico,

e, em seguida, deduziremos um caso mais geral partindo do hamiltoniano anisotrépico.
2.2.1 Sistema bidimensional isotropico

Iniciaremos analisando a defini¢do usual da corrente de probabilidade para sistemas
isotropicos. Para tanto, devemos lembrar que a mecénica quantica afirma que a probabilidade de
se encontrar uma particula em uma regido do espago é conservada. Uma forma de chegarmos
nessa lei da conservacdo € calcularmos a derivada temporal da densidade de probabilidade

= |¥|? = PWP*. Assim,

ap 0¥ JP*
— = | =Y +¥—|. 2.27
ot [ at * dt } 2:27)
Sabendo que a derivada temporal da funcdo de onda é dada pela ES como
¥ h i
—(r,1) = —5=V?¥(r,)— -V P(x,1). 2.28
Entdo a variagcdo temporal da densidade de probabilidade torna-se
d i
%P w2y wyy]
ot 2im
- [ h? W
=V [PV - PV , (2.29)
2im 2im
ou
d
Livi=o (2.30)
onde
hz h2
J=——¥'V¥ - VY (2.31)
2m 2m

A Eq. (2.30) é chamada de equacdo de continuidade que estabelece a conservacgao local da
probabilidade. Semelhante a interpretagdo no eletromagnetismo, podemos ver J como uma
corrente de probabilidade. Se entendermos 7 (R) como a probabilidade das particulas serem
transmitidas (refletidas) de uma regido a outra do espaco em uma determinada dire¢ao definida

pelo vetor unitario i, podemos definir

7 - Wsigali (2.32)
[Jentrada]
c
R— [Jreﬂetido]ﬁ (233)

[Jentrada]ﬁ ‘
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Tratando o caso mais simples da barreira de potencial ao longo da dire¢c@o x, podemos escrever

as solucoes da ES nas trés regides de potencial da seguinte forma
‘I‘j(x,y,t) _ eikyy[Ajei(ij—wt) —|—Bj€_i(ij+wt)], (2.34)

em que j = 1,2,3 indica em qual regido do espago estamos interessados, ® = E /i, k, e ky estdo

relacionados a energia da particula pela equacdo

hZ
E= %(kf +E)+ V. (2.35)

Observe que k; = k3, pois as regides 1 e 3 possuem V(x) = 0. Além disso, B3 = 0, pois nao
existe onda refletida na dltima regido. Agora podemos escrever a corrente de probabilidade na

direcdo x como

ho[o®. . 0w
a2 Y (230
:1&{§22Tﬂ, (2.37)
m ox i

Assim, substituindo a Eq.(2.34) na equacdo acima obtemos as seguintes expressoes para a

componente x da corrente de probabilidade nas regides 1 e 3:

h
K= (Al = [B1*) ki, (2.38)
X h 2
= E|A3| ki. (2.39)

Note que podemos associar a parte positiva de J{ a corrente que incide na barreira
de potencial, enquanto a parte negativa estd associada a corrente refletida, ja J3 corresponde
puramente a corrente transmitida. Dessa forma, podemos utilizar as defini¢des dadas nas

Eqgs.(2.32) e (2.33) para escrever os coeficientes de transmissdo e reflexdo como

B 2

=23 (2.40)
Ay
B, |?

R=|— 241
A (2.41)

sendo o resultado utilizado comumente pelos livros académicos .
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2.2.2 Sistema bidimensional anisotropico

Nessa se¢do queremos encontrar a equagdo geral da corrente de probabilidade valida
para um sistema anisotropico descrito pelo hamiltoniano da Eq.(2.4). Em seguida vamos
usar novamente o problema da barreira de potencial quadrada como modelo, mas dessa vez,
assumiremos uma orienta¢ao arbitraria no plano xy definida pelo angulo a.

Utilizaremos o mesmo método da secdo anterior, avaliando a derivada temporal da

funcdo de onda a partir da ES com o novo Hamiltoniano anisotrépico da Eq.(2.4). Dessa forma,

obtemos
* 2 2\J* 2 2\q*
(g @) W (0¥ GO W (0T, 0¥
o ot ke \ 9x2 ox? ) 2y \ 9y? 2y’
VAN R
i (8x’8y’lp —l}!—ax, ay')' (2.42)

Podemos reescrever a equagdo acima de uma forma mais sugestiva como

dp  9d[1 JOP 1 oY
EA [m’“ (‘*’ 7a7) ke (‘*’ Wﬂ

2 [1 hoP 1 L h oW

Portanto, para que a equacdo da continuidade permaneca vélida, as componentes da corrente de

probabilidade ficam definidas por

Jo = iRe \P*ﬁa_‘l’ + lRe IP*EQ_‘P ’ (2.44)
M i o' H i dy
1 Jhow\ 1 L h oW

Para o caso de um potencial unidimensional qualquer que dependa exclusivamente

de x’ a fungdo de onda, como explicado anteriormente, é dada por
y(r) = Y D). (2.46)
Substituindo a Eq.(2.46) na Eq.(2.44) ficamos com

1 hod\  Tiky
Js = —Re (d)*—_—) + —2L )2 (2.47)
M i dx H

Note que agora J,» depende também de ks € do médulo ao quadrado da fung@o de onda. Mas

quando fazemos o = 0 temos 1/ = 0 e retornamos a uma forma similar ao caso isotrépico.
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Quando o potencial unidimensional em questdo for uma barreira quadrada, sabemos

que a fungdo @(x') é dada em cada regido de potencial constante por
®;(X) =A;e"i ¥ + B, (2.48)

Substituindo a forma funcional de ®;(x’) na Eq.(2.47) chegamos ao seguinte resul-
tado:
h : . . - hk
T = L Re [(A’;e—lkl*x 1 Bieh X) <A kF el Bk ek XH + Tym\?. (2.49)
X
Lembrando das definicdes de k™, B e y dadas, respectivamente, pelas equagdes (2.24), (2.25) e
(2.26), obtemos
h
Iy =T (A= 1B1P) . (2.50)
M

Para a terceira regido devemos usar a mesma ideia, mas com a imposicao de que
B3 = 0. Assim, temos que
h 2
Ty = — 143", (2.51)
Mo
diferentemente da defini¢io de corrente de probabilidade que ganha novos termos como mostrado

nas Eqs.(2.44) e (2.32), no caso de potenciais puramente unidimensionais os coeficientes de

reflexdo e transmissao se mantém com as mesmas definicdes dadas nas Eqgs.(2.40) e (2.41).

2.3 Continuidade na derivada da funcao de onda

Na presente secdo verificaremos se a introducdo da anisotropia gera alguma in-
fluéncia na condi¢do de continuidade da derivada da funcdo de onda em pontos onde a energia
potencial V (x) é descontinua. Partiremos da suposi¢do de que a prépria fungéo de onda admite
continuidade, dada a sua interpretecdo probabilistica, e utilizaremos 0 mesmo método aplicado
no capitulo dois da referéncia (GRIFFITHS.D.J, 2003).

Seja ¥’ = 0 um ponto de descontinuidade da energia potencial. Integrando a ES

independente do tempo na varidvel X’ no intervalo (—&,+€), obtemos

+e h? e 9P R
/I o - /_ - - /
E » Y(r)dx = ) e o (r)dx 2w ) e a2 (r)dx
h2 +e 82111 , +€
- — Y(r’)dx'. 2.52
7. 20ay O+ | varead (252)
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Veja que ao fazermos € tender a zero, o lado esquerdo da equacdo vai a zero para qualquer fungdo
com valores finitos entre (—&,+¢€). No primeiro termo do lado direito da equagdo devemos
observar que o resultado da integral € a variagdo da derivada de primeira ordem da func¢do de
onda no intervalo (—&,+¢€). Agora o segundo e o terceiro termos do lado direito da equagéo
também tendem a zero, uma vez que a derivada parcial em relagdo a y' pode sair da integral.

Dessa forma obtemos
¥ 2, [TE
Al — | =— V(x')¥(r)dx. 2.53

(57) =5 [ v )
Portanto podemos observar que a da derivada da fun¢do de onda s6 admite descontinuidade
para o caso de potenciais infinitos, como seria o caso de uma barreira de potencial do tipo delta
de Dirac. Entretanto, aqui, estamos tratando com potenciais finitos, logo a integral da equacao
anterior deve ser igual a zero, de forma que podemos assumir a continuidade da derivada da

func¢do de onda.

2.4 Tunelamento

Agora nosso objetivo € investigar o comportamento da transmissao eletronica através
de uma barreira de potencial quadrada, para tanto podemos escrever as solugdes da ES para as

trés regides do potencial da Fig. 2.28 como
o1 (x) =AY 1Bk Y se ¥ <0,
0 (X) = Are*2¥ + Bre¥ | se 0 <X <a, (2.54)
03(x') = Aze® Y| se ¥ > a.
onde utilizamos a defini¢do da Eq.(2.24) com j = 1,2 ¢ 3.
Aplicando condicao de continuidade para a fung¢do de onda e suas derivadas em

x = 0, vamos obter

A1+B =A,+ B>, (2.55)

Ak +Biky = Asky + Bok; . (2.56)

Manipulando as Eqgs.(2.56) e (2.55),o0btemos

A=A (kl_k;r)-l-B (kl_kz) (2.57)
1—=A2 — 2 — . .
ki —k{ ki —k{




J4 as condicdes de continuidade em x’ = a fornecem

ik a iky a ik a
Are™2 % + Bre™2 % = Aze™1 7,

Aok ™29 4 Boky €29 = Azkfe™ie.

Observe que podemos escrever a Eq.(2.59) como

k+ .7+ g — k+ g+
A2 2_€lk2 a +Bz€lk2 a :A3 l_ezkl a
k k ’
2 2
ou
— +
. Koo o
Azelk2 a +BZ %relkz a__ A3 1+elk1 a
k2 k2

Subtraindo a Eq.(2.60) da (2.58), obtemos

ky —k\ .
=
2 "2

Fazendo o mesmo para as Eqgs.(2.61) e (2.58), conseguimos

kK —kT\ -
Bz :A3 (—i 1_) el(krrikZ )a‘
k2 _kZ

Substituindo as Eqs.(2.63) e (2.62) na Eq.(2.57), temos
A _ (kz_ - kf) (kl_ —ky ikt —k})a
Az \ky —ky ) \ky —kf

n k=K (k=K i k)
o —k )\ —k )€
2 2 1 1

Mas, lembrando que kj-F =B F ¥ com

O 2AE-Vue (2w o
”_\/T+ EAS

ficaremos com

A1 em“
Az Anp

[471 Y cos(pa) — [(}/12 + }/22)] 2isin(}/2a)} )
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(2.58)

(2.59)

(2.60)

(2.61)

(2.62)

(2.63)

(2.64)

(2.65)

(2.66)

(2.67)

(2.68)
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Dessa maneira, a forma geral para nosso coeficiente de transmissdo € dado por

. ) -2
T = |cos (pa) — %ﬂ sin (o) (2.69)
1
O que pode ser reescrito, apds pequenas manipulagdes, como
222N\ 2 -2
n—"% .

T= |1+ <—> sin (pa . (2.70)

21y (ta)

A equagdo acima nos fornece resultados importantes sobre a anisotropia do sistema,
pois podemos observar que cada um de seus termos dependem do angulo de inclinagdo da
barreira de potencial mostrado na Fig.1, de forma que o préprio coeficiente de transmissao
assume valores diferentes para cada angulo considerado. Através disto, podemos afirmar que a
anisotropia no hamiltoniano, devido aos diferentes valores de massas efetivas nas dire¢des x € y,
causa uma anisotropia na transmissao eletronica.

Ainda € interessante ressaltar que estamos estudando o caso em que o elétron pode
incidir na barreira de potencial com angulos diferentes em relacio ao eixo x’, chamaremos esse
angulo de ¢. Se utilizarmos o resultado da velocidade de grupo das Egs.(2.18) podemos definir

as velocidades na direcdo x e y como

K,k
Vi (—uﬁ) @.71)
X
e
k, k.
Vo=n( 24+, (2.72)
’ Hy H
de forma que o angulo de colisdo ¢ fica definido por
V,
¢ =tan"! 2. (2.73)

Vx

A Fig. 4 mostra o comportamento do coeficiente de transmissdo em funcdo do
angulo de incidéncia de um elétron com energia 150 meV em uma barreira de potencial de
largura 10 nm e altura V) = 100 meV. No painel (a) temos a curva preta (vermelha) para o caso
o =0 (o = 90°), enquanto a direita consideramos uma orientag¢do intermediaria da barreira,
especificamente o = 60° (curva preta) e o = 30° (curva vermelha). A partir desse gréfico ja
se torna possivel observar a manifestacdao da anisotropia no coeficiente de transmissdo. Para o

caso em que o potencial estd ao longo das direcdes x ou y obtemos um resultado semelhante ao
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Figura 4 — As figuras apresentam o coeficiente de transmissao em fun¢do do angulo de colisao
¢. A esquerda temos o gréifico para uma inclinagdo da barreira de potencial @ = 0°
e o = 90°, enquanto a direita podemos observar os casos de inclinacio o = 60° e
o =302, Os parametros utilizados foram a = 10 nm, E = 150 meV e Vp = 100 meV.
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~ : | ~
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1
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-90 -60 -30 30 60 90 -90 30 60 90

< OfF

apresentado na referéncia(FANG.C, 2016), com uma perfeita simetria em relacdo a ¢ = 0, com
grande probabilidade de transmissdo para um maior intervalo em ¢ ocorrendo quando a barreira
encontra-se na direcao y. Na Fig. 4(direita), observamos que a medida que giramos a orienta¢ao
da barreira a transmissao perde sua simetria em relacdo a ¢ = 0. Esse fato ja era esperado e pode
ser entendido a partir da ilustra¢io apresentada na Fig. 5.

Figura 5 — Visualiza¢do da direcdo da velocidade de grupo e
das regides de ¢ positivo e negativo.

v
ky g

v

Note que, para qualquer valor de & entre 0° e 90°, a por¢ao do espectro que contribui
com valores positivos de ¢ € sempre menor que aquela correspondendo a valores negativos
¢. E interessante observar também que o nimero de angulos ¢ para os quais temos perfeita
transmissdo, acontecendo quando »a € igual a valores inteiros de 7, depende da inclinacao da

barreira.
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Para que tenhamos uma melhor ideia do papel de & no transporte eletrdnico, a Fig.
6 mostra o comportamento de 7 como fungdo de & para o caso de incidéncia normal (¢ = 0),
similar ao proposto na referéncia (L.ZHENGLU; TING, 2017). Observe que temos um gap
de transmissado entre ¢ igual 30° e 60° graus, com picos de transmissao perfeita para angulos
préximos a 16,2°, 67,8, 74,4° e 82,7°.
Figura 6 — Transmissao eletronica em fun¢do do angulo de
inclinacdo o da barreira para incidéncia frontal

¢ = 0. Os parametros utilizados foram a = 10
nm, £ = 150 meV e V) = 100 meV.

Iy y T T T
0.8}
0.6} i

H L o
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o

Na Fig. 7 avaliamos a probabilidade de transmissdo em func¢do da energia do

elétron para incidéncia frontal nos casos em que o = 0 (curva sélida preta) e o = 90° (curva

tracejada vermelha). Note que para ambos os casos y» = \/ 2(E—-V)uy/h— "miiki,, o que explica
0 comportamento oscilatdrio para valores de energia superior a V = 100 meV. Além disso, como
W, € consideravelmente maior para @ = 90°, temos uma frequéncia de oscilagdo bem mais
acentuada nesse caso. Como mencionado anteriormente, temos transmissdo perfeita quando

Ya = nx, com n inteiro. Dessa forma, os valores de energia para os quais 7 = 1 sdo dados por

2 2
E,=V+ Z {ﬂ + &kz] , (2.74)

0 que justifica os picos ficarem cada vez mais espacados. Vale ressaltar que a medida que E
cresce, as amplitudes de oscilagdo diminuem e 7 tende a um, ja que para grandes valores de
energia caimos no limite cldssico, onde um elétron com energia superior a energia potencial tem

total probabilidade de ser transmitido.
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Figura 7 — Transmissao eletronica em fun¢ao da energia do
elétron para incidéncia frontal com o = 0 (curva
solida preta), oo = 90° (curva tracejada vermelha)
ea =10 nm.
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2.5 Condutancia

Nesta secao iremos deduzir a equacdo de Landauer da condutancia paro o caso
particular unidimensional e expandir para o caso que estamos estudando, o que nos permitird
avaliar a condutancia numericamente a partir dos resultados do coeficiente de transmissao.

Se considerarmos elétrons se propagando através de uma barreira de potencial

quadrada, podemos relacionar as correntes incidente /;, | e transmitida I por
It = Iin T, (2.75)
onde T € o coeficiente de transmissdo. Mas a corrente pode ser escrita como
I=el =evp, (2.76)

onde e se trata da carga do elétron, v sua velocidade e p a densidade eletronica. No qual podemos
ver a corrente de incidéncia como

I = evipc. .77)

A referéncia (G.BROCKS, 2015) mostra de uma forma bastante didatica que podemos relacionar
o produto v;,.p com a diferenca de voltagem U aplicada entre as extremidades da regido onde se

da o transporte de cargas da seguinte forma

elU

Py (2.78)

VineP =
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Portanto, podemos aplicar este resultado na Eq.(2.77) e obter

AU

Ir=——
T hm

(2.79)
Definindo a condutancia como sendo a razdo entre a corrente transmitida pela voltagem, temos
G = GyT, (2.80)

onde Gy = e?/hr é chamado de quantum de condutancia.

Devemos observar que este resultado € insuficiente para determinarmos a condutancia
no caso bidimensional do qual estamos tratando neste trabalho, mas € possivel relaciond-lo ao
nosso caso. Primeiramente devemos observar que o potencial apresentado na ES bidimensional
¢ uma barreira quadrada orientada na dire¢do de x’, dessa forma a tinica contribui¢do da corrente

deve ser aquela na direcdo x’, de forma que definimos(ZHANG*.X, 2007)(BARBIER, 1931)

G= GO/T(a)cos(¢)d¢). (2.81)

A integral surge uma vez que, para um dado valor de energia do elétron incidente, precisamos
computar a contribuicao da transmissao eletronica para cada angulo de incidéncia ¢.
Figura 8 — Condutancia em funcio de o através de uma bar-
reira de largura 10 nm e altura de 100 meV.
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Agora podemos calcular numericamente o valor da condutincia em fun¢do da
orientacdo o da barreira de potencial quadrada. Esse resultado estd mostrado na Fig. 8 acima
para uma barreira de largura 10 nm e altura de 100 meV. Note que G decresce levemente a medida

que aumentamos @, atigindo seu minimo na vizinhanca de & = 30°. A partir dessa orientagdo a
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condutancia cresce sofrendo uma leve oscilagdo e chegando ao seu valor maximo para o caso em
que a barreira esté orientada na dire¢do y. Desse resultado vemos que a condutancia ao longo do

eixo y’ € aproximadamente 3 vezes maior na dire¢do y quando comparada a dire¢do x'.
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3 TRANSPORTE ELETRONICO EM REDE DE BARREIRAS DE POTENCIAL

No presente capitulo iremos introduzir uma super-rede gerada por uma sequéncia
de barreiras de potencias quadrada e calcularemos o seu espectro de energia. Posteriormente
desenvolveremos o método da matriz de transferéncia com o intuito de calcular a transmissao

eletronica através de multiplas barreiras.

3.1 Estrutura de bandas de uma super-rede unidimensional

Agora iremos estudar as estruturas de bandas geradas por uma série de barreiras de
potencial quadradas unidimensional e investigar qual a influéncia da orientacdo dessa super-rede
sobre a largura das barreiras . Para isso, devemos nos lembrar do teorema de Bloch(TB), o qual

afirma que dado um potencial com periodicidade de R
V(r)=V(r+R), (3.1)

podemos determinar que os autoestados ¥ do hamiltoniano
2

h
H=_——V? 2

tem a seguinte forma

¥(r) = e v(r), (3.3)

onde v € uma funcdo periddica, com a mesma periodicidade do potencial.

Para o caso de um potencial unidimensional ilustrado na Fig.9

Figura 9 — Representagdo da barreira de potencial.
tveo

1V0

Para encontrarmos o valor da fung¢do v iremos substituir a Eq.(3.3) na (2.22), onde

primeiramente assumiremos que —b < x < 0 e obteremos

v _..dv
Wuzaa—(a%p%)v =0, (3.4)
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definindo
8 = k+ 222, (3.5)
u
2
B M 2(E—Vo)
pi = (N—;—“—Z) k§+h—2’ (3.6)
com a solucdo dada por
V(x) = AelTIFTPIX 4 Be(=i0=P1)x (3.7)
Paraaregiao 0 <x<a
d*v . .dv
Fﬂz&a—(&tpg)v =0, (3.8)
onde
2
2 Mo By, 2E
SR [ e B | Mty 3.9
P2 (uy uz) Y 39
em que a solugdo deve ser dada por
V(x) = Ce (0FP2)x 4 pp=ild=p2)x, (3.10)

As constantes A, B, C e D devem ser escolhidas de forma que a solugdo nas duas

regides tenham o mesmo valor e a primeira derivada seja continua em x = 0, tal que

A+B=C+D, (3.11)

(—i6+p1)A+ (—i6 —p1)B=—i(6+p2)C+—i(6 — p2)D. (3.12)

Devemos notar que v possui periodicidade a + b, de forma que v(—b) = v(a),

Ae—(—i8+p1)b | o~ (=i6—p1)b _ cp—i(8+p2)a +Defi(5fpz)a, (3.13)

(=6 +pr)Ae TP 4 (—i§ —py)Be”TOTPIL = (84 py)Ce ORI (§ — pa) De 0PN
(3.14)
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As equacdes acima s6 podem ser satisfeitas se p; e p; satisfazerem a relagao

% sinh pybsin pya + coshpibcospra = cosd(a+b). (3.15)
2P1

Observe que este resultado trata-se de uma equacao transcendental semelhante a
encontrada na referéncia(KRONIG, 1931), diferindo pelas constantes que definimos, onde sua
resolugdo s6 pode ser efetuada por meios numéricos. Entretanto ainda podemos analisi-la e
retirar algumas informacdes fisicas razoaveis através de sua forma funcional.

Veja que o lado esquerdo da equacdo estd em fungdo de p, e p;, consequentemente
a funcdo depende da energia, angulo de inclinacdo o e de incidéncia ¢. Dessa forma, torna-se
possivel afirmar que a forma do espectro de energia deve variar com a orienta¢do do sistema de
eixos e, consequentemente, os gaps podem se tornar maiores ou menores, dependendo dessa
orientagdo e da direcdo com a qual a particula foi lancada.

Agora se dissermos que o lado esquerdo da Eq.(3.15) € representado pela funcao
f(E) =cosd(a+b), onde todos os outros termos sdo constantes e a tnica varidvel independente
¢ a energia E poderemos construir os graficos mostrados abaixo.

Figura 10 — Representacdo geométrica da fungdo f(E), onde o 4ngulo ¢ = 0 e a energia varia

para inclina¢des da barreira:oc = 0, oo = @/2 e o = m/3 respectivamente. Os
parametros utilizados foram Vp = 100 meV, a = 10 mme b = 5 nm.
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Note que a fungdo f(E) deve ser limitada em um intervalo de [—1, 1], pois o lado
direito da Eq.(3.15) é uma fungdo cosseno.

Através da Fig.10 apresentada, torna-se possivel ver que existem intervalos de
energias que estao fora dos valores aceitdveis, portanto existem estados que ndo sdao permitidos
pelo sistema e outros estados que s@o. Estas condi¢des, determinadas pela energia da particula,
dependem da orientacdo que escolhermos para nosso eixo coordenado, mostrando que nosso
problema apresenta uma anisotropia angular no espectro de energia, como j4 era esperado.

E interessante observar que, independente do angulo escolhido, os gaps apresentam
intervalos cada vez menores quando aumentamos a energia e € ainda menor quando a inclinag¢ao
estd voltada para o Angulo o = /2, sendo a mesma direcéo que verificamos ter maior coeficiente

de transmissdo eletronica em um intervalo ¢.

3.2 Método da matriz de transferéncia

Na presente secao iremos estudar o método da matriz de transferéncia(MT) que
consiste em aproximar um potencial continuo suave por uma sequéncia de barreiras quadradas,
de forma que a aproximacao serd tao melhor quanto mais estreitas forem as barreiras(SENA,
2018)(SARKAR, 2017), onde a Figl1 ilustra exatamente o que foi falado anteriormente.

Figura 11 — Tlustracdo de como um potencial unidimensio-

nal pode ser aproximado por uma sequéncia de
barreiras(SENA, 2018).

U;

U,
Ui X

-

Observe que a regido delimitada por x; e x;_1 possui 0 potencial constante e igual a
U; =V(x;). Na nomenclatura do capitulo anterior, isso deveria ser escrito como:
' 4. ik;x ) iky.x iBix iyix —ivix
@j(x) =Aje I +Bje " =P (A€M + Bje ). (3.16)
Perceba que o método MT consiste basicamente em transferir os pardmetros da
fung¢do de onda da regido de potencial U;_| para U; 1, ou seja, buscamos associar os coeficientes

de reflex@o e transmissao de antes com os de depois da barreira de potencial.
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Dessa forma devemos derivar a fungcdo de onda para obter
do; . kT —iks
% —i(Bj+7;)e" (B —yy)e (3.17)

Perceba que podemos agrupar as Eqgs.(3.16) e (3.17) e obter a seguinte equagao

matricial
®;(x) Aj
= Gj(x)Mj(x) . (3.18)
d .
L(x) B,
onde
elﬁx elﬁx
G j(x) = , (3.19)

M;(x) = . (3.20)

Se estabelecermos agora a condigdo de continuidade de ¢ e ¢’ em x = x;_;, devemos

obter
@j(xj—1) @j—1(xj-1)
— : (3.21)
do; do;_
T (xj-1) Pl (xjo1)
em que
Aj Aj
—N; : (3.22)
B; Bj |

Nj=M; " (xj-1)G; " (xj-1)Gj1 (xj-1) M1 (1) (3.23)
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de forma que podemos obter a seguinte relacao

A; Ay
=N , (3.24)

B; B,

N=N;N;_1..N,. (3.25)

Assim podemos afirmar que dado uma rede de barreiras de potencial iremos ser
capazes de associar os coeficientes da fun¢cdo de onda antes da primeira barreira com o da
n-ésima.

Desenvolvendo ainda cada termos da MT iremos obter as seguintes relagdes

. Bi—v) —i
~1 l‘e_lﬁjxj71

G, (xj-1) = Ty : (3.26)

j

Bi+v) i
e Vixi-1 0
M (xj1) = , (3.27)
0 e Vi¥i-1
e finalmente, tomando f3; = B;_1, temos que
(i + yjfl)efi(yrwq)qu (v — ryjil)efi(YjJFijl)xjfl

N; (3.28)

iz . .
() = =) BTG (g el

Em geral, podemos ver que esse método € capaz de reduzir o problema a solucao de
uma unica equacao matricial, mas em compensacao devemos trabalhar com um produtério de
matriz que, em muitos casos, s6 pode ser calculado numericamente.

Lembre-se que o coeficiente de transmissdo é dado por

; (3.29)
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onde podemos obter
Aj o detN
A Nn o

(3.30)

Resolvendo o determinante separadamente devemos obter
1
detN; =5 1%+ %-0) (1 + Y1) =
Yj , (3.31)
(% = Y- = ¥j-1)]

resultando em

detN; = % (3.32)

J

Em geral vamos poder definir o coeficiente de transmissao através da relacdo a seguir

1

= (3.33)
IN22|?

3.2.1 Transporte eletronico para barreira dupla

Nesta secao iremos apresentar o cdlculo para o coeficiente de transmissdo, onde o
elétron estd sujeito a duas barreiras quadradas de potencial e determinaremos a sua semelhanca

com o caso de uma barreira.

Figura 12 — Representagdo do sistema de eixo roracionado
para dupla barreira de potencial.
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Na Fig.12 iremos estabelecer a condi¢do de que a largura da barreira seja igual a
distancia entre elas, dessa forma podemos assumir o seguinte padrdao x; =0, x, =a,x3 =2ae
assim sucessivamente, onde a € a largura das barreiras. Portanto, a ideia € utilizar a definicao de
MT que nos permite relacionar os pardmetros da funcao de onda na primeira regido com a quinta
regido do potencial e determinar os termos da MT para aplicar na Eq.(3.33).

Observe que podemos utilizar a Eq.(3.34) em que

As A
=M , (3.34)
Bs B
M = NsN4N3N,. (3.35)
Dessa forma podemos definir
O = N5Ny, (3.36)
onde
(yl + '}/2)@*31.(?’1*72)3 (}/1 _ ,},2)873i(}/1+}@)a
1
Ns = — ) 3.37
> op . . 337
(11 — ) ntnla (g 4 p)edin-nla
(o +71)e 2=N)a (1 — )~ 2(tn)a
1
Ny=— , 3.38
= o (3.38)
(1o — 1) tnla (4 yp)e2i—n)a
em que
On=-— [(% + 1)/ (i — yz)ze*"w')“] , (3.39)
nr
16—51'[351 _ s ‘
O == (7 = )= — (3 — )emilnme] (3.40)
172

1 ; '
Oy = —— [(7]2 —R)elnSIa g (2 7,12)6—5!(72+71)a} 7 (3.41)
nr
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1 ) .
On=—|(n—p) 2 _(p—y )2e’(”2+”1)“] : (3.42)
nr

Note que o termo que necessitamos € dado por M3, que pode ser determinado através da relagao
My, =G N1z + G2aN2p

:ﬁ{ [(712 —R)ein+ma | (2 _ ),12)6*5i(72+%)a}
i%

(71 + )2 _ (3, — y2)2e—i(72+71)a] n

(71 — )25 AM)a (5 %)Zei(nwl)a]

(%2 _ yg)ei(YerYl)a +(p — ﬁ)e—i(Yz—%)a] }7 (3.43)
onde Nj; e Ny sdo os elementos da matriz N3 X N,, sendo
Ki= (1R —7), (3.44)
= (r+n) (3.45)
K= (1 —n) (3.46)

de forma que

My = 7;12{ <e2i(y2—2y1)a+62i(3y2—2y1)a+e6i(y2+y1)a_|_e2i(2y2—3y1)a> K>
iy
+ (eZiYW — eAilntna _ —di(ntn)a e4i71a) K }’ (3.47)

Portanto, se utilizarmos a Eq.(3.33), iremos obter o coeficiente de transmissdo para

o caso de duplas barreiras dado por

1

- (3.48)
| M2

De forma que podemos representar geometricamente através da Figs.13, onde ao
compararmos com a Fig.4 iremos conseguir concluir que a simetria na transmissao eletrOnica
ainda se mantém e o grifico ainda sofre uma translag¢do caso o angulo de inclina¢do  esteja
entre 0 e 90°. Entretanto, podemos notar que o nimero de pontos onde ocorre uma transmissio

total teve uma mudanca, onde a transmissao torna-se mais focada em algumas regioes.
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Figura 13 — As figuras apresentam o coeficiente de transmissao em fun¢ao do angulo de colisao
¢ para dupla barreira de potencial. A esquerda termos o gréafico para uma inclinagao
da barreira de potencial & =0 e a = 7/2. Na direita podemos observar os casos
de inclinagdo ¢ = /3 e & = /6. Os parametros utilizados foram a = 20nm,
E = 150meV e Vi = 100meV
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3.2.2 Transporte eletronico para miiltiplas barreiras de potencial

Anteriormente calculamos a transmissao para uma e duas barreiras de potencial e
verificamos que a anisotropia estava presente em cada um destes casos. Nosso objetivo agora
€ estudar essa anisotropia no transporte eletronico em uma sequéncia de barreiras como esta
representada na Fig.9.

Para estudarmos essa anisotropia devemos nos lembrar que a transmissao eletronica
€ dada pela Eq.(3.33), onde o nimero de regides determina o produtdrio que devemos calcular,
entdo se colocarmos o caso de 10 ou 15 barreiras, o célculo se torna muito complexo, por este
motivo iremos apresentar os resultados numericamente e descuti-los.

Se compararmos a Fig. 14 com as Figs.4 e 13 iremos ver que existe um aumento no
nimero de valores para ¢ em que ocorre transmissao total, onde este crescimento vai se tornando
um intervalo de transmissdes totais cada vez mais continuo, semelhante ao que ocorre em uma
banda de energia para estados permitidos de uma particula, entretanto este caso se refere a uma
banda de transmissao permitida, onde uma particula lancada nesse intervalo sofrerd tunelamento
e passard pela barreira. Assim como estamos representando no grafico da transmissao eletronica

em funcdo do angulo ¢ de incidéncia para uma inclinacdo o fixa abaixo.
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Figura 14 — As figuras apresentam o coeficiente de transmissao em func¢ao do angulo de colisdo ¢
e inclinagdo oo = 7t /2.Na parte de cima temos o grafico com 10 barreiras de potencial
quadrado e embaixo podemos observar o caso de 15 barreiras. Os parametros
utilizados foram a = 20 nm, E = 150 meV e Vi = 100 meV.
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Agora utilizaremos a mesma ideia da Fig.6 e verificaremos a transmissao para o caso
frontal com as mesmas quantidades de barreiras anteriores, para que possamos ter uma ideia
melhor da orientacdo que gera uma transmissdo mais eficiente, onde
Figura 15 — As figuras apresentam o coeficiente de transmissdo em func¢do do angulo de inclina-

cdo o da barreira para colisdes frontais de angulo ¢ = 0. A esquerda temos o grafico

com 10 barreiras de potencial quadrado e na direita podemos observar o caso de
15 barreiras. Os parametros utilizados foram a = 20 nm. E = 150 meV e V) = 100

meV
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Note que temos as mesmas condi¢des da Fig.13, mas neste caso estamos conside-
rando o variando para ¢ = 0 gerando colisdes sempre frontais na barreira de potencial. Portanto,
podemos perceber que ocorre novamente intervalos cada vez mais continuos de transmissoes
totais, ou seja, também observamos bandas de transmissdo para o caso frontal. As transmissdes se
tornam maiores nos intervalos mais préximos de 7 /2, como também podemos ver isso ocorrendo
nas Figs.4 e 13, isso nos dar a ideia de que a dire¢do zigzag € a mais propicia a gerar maior
transmissdo eletronica. Vale ressaltar que ndo existe uma diferenca qualitativa acentuada entre
os casos de 10 e 15 barreiras.

Outro resultado interesante € quando verificamos o gréfico para a condutancia ao

colocarmos multiplas barreiras de potencial.

Figura 16 — As figuras apresentam o grifico da condutancia em fun¢do do angulo de inclinagdo
o.. Na esqueda temos a representacdo para 1 e 2 barreiras de potencial e para 5,10
e 15 barreiras na direita. Os parametros utilizados foram a = 10 nm, » =5 nm e

Vo = 100 meV .
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Note que a Fig.16 apresenta a condutancia obtida semelhante a secdo do capitulo
anterior, entretanto consideramos um maior nimero de barreiras, onde podemos ver que isso
influencia em um aumento de picos de conducdo, gerando uma oscilacdo em seus valores.
E interessante observar que o 4ngulo que apresenta uma maior condutincia é 7 /2 quando
consideramos 1 a 5 barreiras, mas ao aumentarmos para 10 ou 15, o local com o maior valor de
condutancia sofre uma mudanca. Em geral podemos afirmar que a dire¢cdo que possui uma maior

probabilidade de conduzir um elétron é nas proximidades de 7 /2.
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4 CONCLUSOES

No presente trabalho foi possivel estudar o espectro eletronico de materiais bidimen-
sionais anisotropicos sujeitos a uma super-rede criada por barreiras quadradas de potencial, bem
como investigar seus efeitos na transmissao eletronica através de multiplas barreiras. Inicial-
mente utilizamos o método da massa efetiva para definir o Hamiltoniano de um elétron no espago
2D anisotrépico. Em seguida, resolvemos a ES do elétron sujeito a um potencial unidimensional
arbitrariamente orientado e verificamos que o portador de carga apresenta uma dire¢do de pro-
pagacao, dada pela velocidade de grupo, diferente do vetor de onda. Isso ocorre basicamente
pela introducio de uma massa efetiva dependente da direc@o do espaco, levando-nos a curvas
de energia dadas por elipses e ndo por circulos, como no caso convencional. A consequéncia
deste comportamento € refletida diretamente na defini¢do da corrente de probabilidade, que tem
sua definicdo modificada para que a conservacao da probabilidade seja mantida. Além disso,
pudemos demonstrar que a nova forma da corrente de probabilidade nao altera a definicdo do
coeficiente de transmissdo que encontramos comumente nos livros académicos para o caso de
potenciais unidimensionais.

Entretanto ao usarmos o hamiltoniano anisotropicos com um potencial quadrado
2D, torna-se possivel observar que sua anisotropia direcional reflete diretamente no transporte
eletronico. Dessa forma determinamos a transmissao em func¢do de ¢ para os angulos de
inclinacio das barreiras como 0°, /2, /3 , /6. Concluimos que para inclinacdes de barreira
mais préximas de 7/2 , existe um intervalo maior dos angulos ¢ que geram transmissdes
eletronicas e em alguns valores, desse intervalo, a transmissao € total.

Posteriormente, consideramos uma super-rede de potencial quadrado e aplicamos
o teorema de Bloch para calcular o espectro eletronico com o hamiltoniano anisotrépico e
descobrimos que a forma do espectro depende da orientacdo do sistema coordenado, gerando
zonas de energias permitidas que variam de acordo com os angulos escolhidos.

Finalmente, aplicamos o método da matriz de transferéncia para investigar a trans-
missdo eletronica através de multiplas barreiras, sendo possivel observar que ao aumentarmos o

ndmero de barreiras criamos bandas de transmissao.
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