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RESUMO

Sabe-se que a geometria de uma rede cristalina é um fator com influéncia direta no
comportamento da estrutura de bandas eletronicas de um material e, consequentemente,
em suas propriedades fisicas. O isolamento de amostras de grafeno de alta qualidade
em 2004 impulsionou a pesquisa na area de materiais bidimensionais, o que levou a
investigacao tedrica de possiveis cristais projetados com geometrias que resultassem em
caracteristicas desejadas. Nesse contexto, grande atenc¢ao vem sendo dada a sistemas
que apresentam dispersoes coOnicas, similares ao grafeno, coexistindo com uma banda
plana, tais como as redes de Lieb, Kagome, dados e a — T3. Esta tltima possui uma
peculiaridade particularmente interessante, podendo variar entre as redes do grafeno e de
dados através da mudanca do parametro «, permitindo, assim, um estudo teérico que
engloba sistemas analogos aqueles de pseudospins 1/2 e 1. Sabe-se que o tunelamento
Klein, efeito relativistico onde elétrons sao transmitidos com probabilidade 1 através de
barreiras de potenciais eletrostaticos para incidéncia normal, foi observado pela primeira
vez em um sistema de matéria condensada em amostras de grafeno. Ademais, estudos
tedricos evidenciam que na rede de dados espera-se um tunelamento super Klein, isto é,
para um valor especifico de energia, tem-se transmissao total de elétrons para qualquer
angulo de incidéncia. Nesse sentido, pretende-se estudar como a transmissao é modificada
a medida que o parametro « é variado de zero (rede do grafeno) a um (rede de dados),
investigando a possibilidade de um tunelamento super Klein em um regime intermediario

para outros valores de energia.

Palavras-chave: Rede a — T5. Dispersao conica. Transmissao eletronica. Tunelamento

super Klein.



ABSTRACT

The geometry of a crystal lattice is known to have a direct impact on the electronic band
structure of a material, and therefore on its physical properties. The isolation of high-quality
graphene samples in 2004 propelled research in the field of two-dimensional materials,
fostering theoretical investigations of engineered crystals with tailored geometries designed
to exhibit specific properties. In this context, considerable attention has been directed
toward systems featuring conical dispersions akin to graphene, alongside a flat band,
including the Lieb, Kagome, dice, and o« — T3 lattices. Notably, the o — T3 lattice exhibits a
unique characteristic: by tuning the alpha parameter, it continuously interpolates between
the graphene and dice lattices, thereby providing a versatile theoretical framework to
explore both pseudospin 1/2 and pseudospin 1 systems, analogous to those observed in other
Dirac-like materials. Klein tunneling, a relativistic phenomenon in which electrons transmit
through electrostatic potential barriers with unit probability at normal incidence, was
first experimentally observed in graphene-based condensed matter systems. Furthermore,
theoretical investigations have revealed that the dice lattice exhibits super Klein tunneling,
characterized by perfect electron transmission at a specific energy regardless of the angle of
incidence. Motivated by this, the present work explores how electron transmission evolves
as the o parameter varies continuously from zero (corresponding to the graphene lattice)
to one (the dice lattice), with particular focus on the emergence of super Klein tunneling

in intermediate regimes and at different energy values.

Keywords: Alpha-Tjs lattice. Dirac-like dispersion. Electronic transmission. Super Klein

tunneling.



LISTA DE FIGURAS

[Figura 1 —

Representacao da rede a—13, com parametro de hopping t entre os atomos

da estrutura tipo favo de mel e hopping at entre os sitios B (pontos

laranja) e C (quadrados verdes). A célula unitdria esta destacada em cinza.| 15

[Figura 2 —

A rede do modelo a-13, mostrando os vetores de rede de Bravais a; e a,

em termos da distancia interatomica, a.|. . . . . . . ... ...

16

[Figura 3 —

Os vetores de rede reciproca do modelo o« — T3 mostrando a zona de

Brillouin hexagonal, os vetores de rede reciproca by e by e 0s pontos K e

KO

[Figura 4 —

Dispersao de energia adimensional € = F'/t da rede a-T3 em funcao dos

vetores de onda k, e k, no espago reciproco. Os eixos k, ¢ k, estao em

unidades de 1/a, onde a é a distancia interatomica. A figura mostra os

seis cones de Dirac localizados nos vértices do hexagono da primeira zona

de Brillouin, bem como a banda plana caracteristica dessa rede. |. . . . .

[Figura 5 —

Energias dos niveis de Landau da rede o — I3 cpmo funcao da energia

adimensional e do parametro o para os primeiros valores de n. Os vales

K e K’ sao mostrado em linhas e pontilhados, respectivamente. A banda

plana estd sendo mostrada em vermelho [34]. | . . . . . ... ... .. ..

[Figura 6 —

Esquema para tunelamento através de uma barreira de potencial que

comeca em x = ( e possui altura Vg e largura d. O circulo azul representa

o nivel de Fermi e a seta azul indica a direcao do vetor de onda. Escolhemos

0< FE <Vyes=1es = —1 resultando em um salto np. Os angulos

assoclados com os vetores de onda estao em baixo da figura para cada

TEZIA0.| « . v v e e e e e e e e

[Figura 7 —

Mapa de densidade do coeficiente de transmissao em funcao do angulo de

incidéncia ¢ (em graus) e do parametro «, para diferentes razoes F/Vj:

() B/Vy = 0,25, (b) E/Vy = 0,5, (c) E/Vy = 0,75 ¢ (d) E/Vy = 15. Os

resultados foram obtidos considerando uma barreira de largura d = 30 nm

ealtura Vo =02eV. . . . .

[Figura 8 —

Mapas de densidade do coeficiente de transmissao em funcao do angulo

de incidéncia ¢ (em graus) e da razao E//V;, para diferentes valores do

parametro o e do angulo ¢: (a) a =0, (b) a =1¢ (¢c) p = 7/6. Os

resultados foram obtidos considerando uma barreira de largura d = 30 nm

ealtura Vo =0.2eV.] . . ..o

[Figura 9 —

Probabilidade de transmissao em coordenadas polares para uma faixa de

valores de aocom E/Vo =05 . . . .. ... oo o

[Figura 10 Probabilidade de transmissao em coordenadas polares para o ~ (.58 para

as razoes F//Vy =0.1,0.25,0.5,0.75e€ 0.95 . . . . .. .. ... ... ..




SUMARIO

LISTA DE FIGURAS! 9
il INTRODUCGAOQ| . . . v v v vt et e e e e e et 11
2 PROPRIEDADES ELETRONICAS FUNDAMENTAIS DA |
[ REDE o —T5 . . . . o o i e e e e e e e e e e e e e e e e 15
2.1 Arede a—T5. . . . . o o e e e e e e e e e e e e e 15
(2.2 Dispersao de energia da rede alpha—75/. . . . ... ... ..... 17
2.3 Hamiltoniano no regime de baixas energias para o modelo a—75 19
(2.4 Funcoes de onda rede alpha—75 . . ... .. ... ......... 20
[2.5 Rede a — T3 em um campo magnético uniformel . . ... .. .. 21




1 INTRODUCAO

O final do século XX foi um periodo dinamico para a fisica, e dois marcos
se destacam: em 1985, o fisico israelense David Deutsch lancou as bases tedricas para
a computagdo quantica através da publicacao de seu artigo[l]. Pouco depois, em 1991,
pesquisadores da International Business Machines Corporation (IBM) revolucionaram
com a invencao da valvula de spin [2]. Eventos que, dentre outras descobertas realizadas
no fim do século XX, participaram da consolidacao da pesquisa nas areas de spintronica,
computacao quantica e sensores quanticos, momento no qual os cientistas passaram a
explorar propriedades quanticas da matéria e o modo como o spin dos elétrons pode ser

manipulado para fins de armazenamento e processamento de informagoes [3| 4, 5] 6] [7].

O spin do elétron foi descoberto através do experimento de Stern-Gerlach, sendo
considerado uma propriedade intrinseca da matéria, assim como a carga elétrica [§]. Com
o advento da spintronica, essa caracteristica pode ser utilizada para o desenvolvimento de
tecnologias alternativas de informacao, mas com baixo custo energético [9]. Os sensores
quanticos, por sua vez, fazem uso das propriedades quanticas da matéria para realizar a
medicao de quantidades fisicas com alta precisao, despertando grande interesse cientifico,
principalmente para a quantificagao de campos magnéticos e deteccao de radiacao, tendo
aplicagoes praticas em diversas areas, como na magnetoencefalografia clinica, exame clinico

nao invasivo para registrar a atividade magnética do cérebro [10].

Atualmente, com o desenvolvimento tecnoldgico e o constante interesse pelo
avanco da eletronica, grande atencao vem sendo dada a pesquisa de materiais com
propriedades desejadas, incluindo caracteristicas topoldgicas, eletronicas e magnéticas
[I1]. Trata-se de uma tarefa atribuida a Fisica do estado sélido, drea que se consolida
como disciplina independente em meados do século XX, a partir da aplicacao da mecanica
quantica ao estudo dos soélidos, com o objetivo de compreender as propriedades e os

fendmenos que ocorrem nesses materiais [12].

Retrocedendo ao passado, os primeiros resquicios do estudo dos sélidos derivam-
se da antiguidade, quando os fildsofos gregos se questionavam sobre a natureza da matéria.
Por muito tempo, a extracao e processamento de materiais preciosos foram atividades
endossadas pelos governantes absolutistas no século XIX, como forma de aumentar seu
poder financeiro e forca militar. No entanto, devido a necessidade de extracoes dificeis,
foram criadas academias especializadas como a Bergakademie Schemnitz (1770), do Império
Austro-Hungaro, e a Ecole des Mines (1783), na Franga. A formacao cientifica nessas

instituigdes combinava ensino tedrico, observagao empirica e aplicacao pratica [12].

Posteriormente, em 1794, foi inaugurada a fundacao da Ecole Polytechnique,
instituicao que realizou um grande marco no desenvolvimento da Fisica do estado sélido,

através de suas pesquisas sobre a resisténcia dos materiais, elasticidade, condutividade
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térmica e éptica dos sélidos, contribuindo assim para uma abordagem mais sisteméatica do
estudo dos sélidos. A Fisica do estado sdlido ganhou sua independéncia por volta do final
do século XIX e inicio do século XX com o desenvolvimento da mecanica estatistica e,
posteriormente, da mecanica quantica. Assim, no século XX, ela se torna uma disciplina
cientifica especifica, com os avancos fundamentais ocorrendo entre os anos de 1920 e
1960, como a definicao de estruturas de bandas, o estudo dos defeitos cristalinos e das
discordancias e o aprofundamento do conhecimento sobre fenomenos magnéticos e coletivos,

como supercondutividade e superfluidez [13].

Os avancos tecnologicos em dispositivos eletronicos dependem fortemente do
desenvolvimento e da compreensao de materiais com propriedades fisicas especificas. A
Fisica do estado sélido desempenha um papel fundamental nesse quesito, ao investigar a
estrutura, as interacoes e os comportamentos de materiais em escala atomica e molecular.
Em particular, a pesquisa em materiais bidimensionais(2D) como o grafeno tem revelado
fenomenos quanticos emergentes, incluindo supercondutividade, efeito Hall quantico e
confinamento eletronico, que abrem caminho para a criagao de dispositivos com maior
eficiéncia, velocidade e miniaturizagao [14, [15]. A exploracao desses efeitos quanticos
permite projetar novas funcionalidades em componentes eletronicos, 6pticos e de spintronica,
impulsionando o desenvolvimento de tecnologias inovadoras em areas como computacao

quantica, sensores e nanoeletronica [16].

A capacidade de controlar as propriedades Oticas, eletronicas e magnéticas
de materiais através da aplicacao de campos externos é responsavel pelo surgimento de
inimeros equipamentos eletronicos sem os quais a vida moderna como a conhecemos
deixaria de existir. Desse fato, juntamente com o desejo genuino de entender os fenémenos
fisicos em sistemas de matéria condensada, vem a justificativa pela constante busca de
novos materiais cujas propriedades possam ser controladas por efeito de campo e utilizadas

em novos dispositivos.

Embora o termo cristais costume remeter as aplicacoes conhecidas, como
o diamante e o quartzo, caracterizados pelas faces planas e angulos acentuados entre
si, é importante ressaltar que os metais, assim como a maioria dos solidos, também
apresentam estrutura cristalina. A cristalinidade de um material nao é determinada pela
aparéncia superficial, mas principalmente pelo arranjo periddico e ordenado de seus fons.
Ao abordarmos os cristais, é importante destacar certas caracteristicas comuns a esses
materiais. A rede de Bravais é definida como um arranjo periédico de pontos discretos,
cuja distribuicao e orientacao mantém um padrao uniforme, independentemente do ponto
a partir do qual sao observados. Denomina-se célula unitaria primitiva o menor volume do
espaco que, ao ser transladado ao longo de todos os vetores da rede de Bravais, preenche
completamente o espaco, sem sobreposicoes nem lacunas. Além disso, a rede reciproca

pode ser definida como o conjunto de todos os vetores de onda K capazes de gerar ondas
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planas que preservam a periodicidade da rede de Bravais [17].

A descricao de um cristal fisico baseia-se na compreensao de sua rede de Bravais
subjacente, associada a configuracao dos atomos, moléculas ou fons contidos em uma célula
unitaria primitiva especifica. Ao se transitar da abstracao dos pontos discretos da rede
de Bravais para a andalise de cristais reais, utiliza-se o termo estrutura cristalina. Esta
estrutura corresponde a repeticao periddica de uma mesma unidade fisica denominada

base, que estd posicionada em todos os pontos da rede de Bravais [17].

Dentro desse contexto, a producao do grafeno, o primeiro cristal 2D isolado
experimentalmente [I8] [19], teve o importante papel de abrir uma nova area de pesquisa
e gerar intensa busca por novos materiais 2D [20, 21]. O grafeno atrai enorme atenc¢ao
por ter um espectro eletronico conico no regime de baixas energias, o que permite que
sua investigagao tedrica seja realizada a partir da equacao de Dirac-Weyl que descreve o
comportamento de particulas relativisticas de massa zero [22], sendo o primeiro sistema
de matéria condensada a permitir o estudo de fenomenos de altas energias, tais como

tunelamento Klein [23] e zitterbewegung [24].

No contexto da Mecanica Classica, uma particula com energia diferente de
zero que incide sobre uma barreira de potencial possui probabilidade nula de atravessa-
la. Em contraste, na Mecanica Quantica, o problema de espalhamento apresenta um
comportamento distinto, pois mesmo que a energia da particula seja inferior a altura
da barreira, existe uma probabilidade finita de que ela a atravesse, caracterizando o
chamado tunelamento quantico [25]. E sabido que o tunelamento Klein, efeito relativistico
onde elétrons sao transmitidos com probabilidade 1 através de barreiras de potenciais
eletrostaticas para incidéncia normal, foi observado pela primeira vez em um sistema de
matéria condensada em amostras de grafeno [26]. Em adic@o, estudos tedricos mostram
que na rede de dados espera-se um tunelamento super Klein [27], ou seja, para um valor
especifico de energia, a saber, quando o portador tiver uma energia igual a metade da

energia da barreira, tem-se transmissao total de elétrons para qualquer angulo de incidéncia.

Nesse contexto, grande atencao vem sendo dada a sistemas que apresentam
dispersoes conicas, similares ao grafeno, coexistindo com uma banda plana, tais como
as redes de Lieb, Kagome, dados e a — T5. Esta tltima possui uma peculiaridade
particularmente interessante, podendo variar continuamente entre a rede do grafeno e a
de dados através da mudanca do parametro «, permitindo, assim, um estudo tedrico da

transicao continua entre sistemas de pseudospins 1/2 e 1.

Foi demonstrado que a rede o — T3 pode ser obtida em H¢g,_,Cd,Te em uma
dopagem critica com um valor intermediario do parametro a = 1/v/3. J4 a rede 6ptica
«a — Tj foi prevista teoricamente, e o valor do parametro a pode ser variado nesses sistemas

[28]. O caso limite em que o = 1 foi obtido através de aprisionamento de dtomos frios em
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redes Oticas e foi verificado que suas propriedades sao, de fato, descritas pelo Hamiltoniano
de Dirac-Weyl com pseudospin 1 [29]. O modelo o — T3 foi inicialmente proposto para
sistemas de dtomos frios em um artigo de 2014 [28] com énfase na transicao diamagnética

[30] (v = 0) para a paramagnética |31} [32] (o = 1) na resposta magnética orbital da rede.

Esse trabalho visa estudar a transmissao eletronica na rede o — T3 através
de uma barreira simples de potencial. No Capitulo 2, abordaremos as propriedades
eletronicas fundamentais da rede aw — T3. Partimos do hamiltoniano tight-binding [33], e
calculamos a dispersao de energia para esta rede. Em seguida, ao expandirmos em torno
dos pontos de Dirac nos vales K e K’, obtemos a forma do hamiltoniano em baixas energias.
Posteriormente, apés encontrar as fungoes de onda para a rede, determinamos a corrente
de probabilidade para os dois casos limites. No Capitulo 3, calculamos o coeficiente de
transmissao para uma barreira simples de potencial. Por fim, realizamos um estudo sobre
a influéncia do parametro a no coeficiente de transmissao. No Capitulo 4, apresentamos

sucintamente nossas conclusoes.
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2 PROPRIEDADES ELETRONICAS FUNDAMENTAIS DA REDE o — T}

Neste capitulo, serao apresentadas as principais caracteristicas da rede o — T,
incluindo sua estrutura, dispersao de energia do modelo e a formulagao do hamiltoniano
para o regime de baixas energias. Ademais, serao analisadas as fungoes de onda do sistema,
bem como os niveis de Landau e suas respectivas fungoes de onda na presenca de um

campo magnético uniforme.

O

<z
%

/
\
4
\

Figura 1: Representacao da rede a—T3, com parametro de hopping t entre os atomos da
estrutura tipo favo de mel e hopping ot entre os sitios B (pontos laranja) e C (quadrados
verdes). A célula unitéria estd destacada em cinza.

2.1 A rede a—1;

A rede alpha —T3 estd sendo mostrada na Figura Sua célula unitéria,
sombreada em cinza, contém trés sitios, sendo eles A (pontos amarelos), B (pontos laranja)
e C (quadrados verdes). Quando comparada a estrutura do grafeno, pode ser vista como
sua extensao, diferenciando-se devido a adi¢ao de um sitio localizado no centro de cada
hexagono, sitio C, este que, por sua vez, se acopla somente a uma das subredes triangulares
que formam a rede favo de mel do grafeno. Sua estrutura pode ser entendida como treés

redes triangulares transladadas, onde cada triangulo é mostrado em cores diferentes.
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Os vetores da rede de Bravais sao mostrados na figura 3, e podem ser escritos

Como:
av3 ., 3a.
’ V3
av3 . 3a.
a=— x+7y, (2.2)

com a sendo a distancia interatomica e o médulo dos vetores de rede dados por |a;| =

lag| = v/3a.

U

(a/2)(-V3, 3) ‘ (a/2)(\3, 3)

0\

1

NV

o/
A\
a 2\ /

r’“<>
x>

a

Figura 2: A rede do modelo a-T3, mostrando os vetores de rede de Bravais a; e a; em
termos da distancia interatomica, a.

No espago reciproco, os vetores da rede reciproca (usando ag = (0,0, 1)) sdo escritos como:

b, — (‘%?J,—Z) (2.3)

b= (220, 2

Os pontos K e K’ estao localizados em (%, O) e (—%, O), respectivamente. A Figura

mostra os pontos de Dirac e a rede reciproca.
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b1 ba K

Figura 3: Os vetores de rede reciproca do modelo a — T3 mostrando a zona de Brillouin
hexagonal, os vetores de rede reciproca by e by e os pontos K e K’.

2.2 Dispersao de energia da rede alpha—7Tj;

Assim como usualmente feito com o grafeno, é possivel utilizar um modelo
simples de tight-binding para caracterizar as propriedades da rede cristalina. Este modelo
assume que os elétrons estao fortemente ligados aos seus respectivos dtomos e sao capazes
de saltar de sitio em sitio através de um parametro de hopping [I7]. Ao analisar a rede
« — T3 na Figura [, nota-se que o salto de A para B acontece através do parametro ¢, e no

caso de B para C, ocorre por intermédio de at.

Partindo do Hamiltoniano tight-binding [34] dado pela Eq. (2.5) podemos

chegar a dispersao de energia da rede, este dado por:

0 fic cos(y) 0
H(k) = fifcos(p) 0 fisin(ep) | (2.5)
0 Jisin(p) 0

onde tanp = a e f = —t (1 + e ka4 e*ik'”). Além disso, podemos encontrar os

autovalores de H calculando o seguinte determinante:

~

det(H (k) —el) =0, (2.6)
sendoe autovalores e I a matriz identidade 3 x 3. Assim,
—€ frcose 0

det | ficosp — —¢ fxsinp | =0. (2.7)
0 fusing  —e

e resolvendo para €, encontramos:
€ =0, £[f|. (2.8)
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Os valores encontrados na Eq. ([2.8) mostram a presenca de trés bandas de
energia para a rede a — T3. Das Eqs. (2.1)), (2.2)) e fx, podemos encontrar | fi| tal como:

|ful = t|1+ e ™™ 4 g7z (2.9)

(E)

3,000
2,700
2,400
2,100
1,800
1,500
1,200
0,9000
0,6000

0,3000

0,000

Figura 4: Dispersao de energia adimensional € = E/t da rede a-T5 em fungao dos vetores
de onda k, e k, no espago reciproco. Os eixos k, e k, estdo em unidades de 1/a, onde a é
a distancia interatomica. A figura mostra os seis cones de Dirac localizados nos vértices
do hexagono da primeira zona de Brillouin, bem como a banda plana caracteristica dessa
rede.

|fi| =t|1+ 2cos (@k;) cos <32—aky) — 2icos (@kx> sin (%l@) ) (2.10)
Elevando ambos os lados da equacao ao quadrado, obtemos que:
2
il = £2]1 + 2 cos (@l@) cos <32—ak'y) — 24 cos <@km> sin (%l@) , o (2.11)

e simplificando a expressao dentro do moédulo, tem-se que:

| fel? = 2 (3 + 4 cos (32—aky> oS (@%) + 2 cos (\/gakx)> ) (2.12)
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o que resulta em

3a 3a
|fi| =t\| 3+ 4cos <?k’y) cos (%h) + 2cos (\/3@/{@). (2.13)

Note que a dispersao de energia da Eq. (2.8) ¢é idéntica a dispersdo das bandas
de valéncia e conducao do grafeno, diferenciando-se apenas pela presenca de uma banda
plana, que corta os pontos de Dirac, isto é, onde as duas bandas se encontram, assim como

mostrado na Figura [4]

2.3 Hamiltoniano no regime de baixas energias para o modelo a—Tj3

O regime de baixas energias é uma situacao fisica onde as energias envolvidas
do sistema sao muito menores do que alguma escala caracteristica desse sistema. Préximo
aos pontos de Dirac, a energia do elétron é muito pequena comparada a largura total das
bandas. Desse modo, usaremos um modelo efetivo que descreve somente o que acontece
nos pontos de interesse. Nesta subsecao, expandiremos fy na Eq. em torno do ponto

K (%,O). Seja f(K) dado por:

F(E) = —t (1 +2cos (‘/gfw‘I) cos (3?@) — 2icos (‘/gfx‘Z) sin (3I;ya>) ,
(2.14)

temos, ao fazer a expansao em série de Taylor, considerando apenas os termos de primeira

ordem, a seguinte expressao:

- - of of
FOR) & fR) 4 gi| U= Ka)+ | (K- Ky), (1)
=K1 K=K,
e substituindo os pontos:
= 3at Jiat
que resultam em:
= 3at ,
FOR) ~ 25 (K. — ik, (2.17)
Implicando em:
3at ,
T4k = T(kx — iky). (2.18)
Definindo a velocidade de Fermi v como:
3at
vp = 2 (2.19)

2h°
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obtemos a expressao final para f (5[? ), dada por

fK+k = hUF<kz - Zk'y) (220)

Reescrevendo a Eq. (2.20) de forma linearizada, chegamos em

fK+k = hUF(ka — ik}y), (221)

onde k é medido a partir dos pontos K({=1) ou K’'({=-1) como sua origem, ao invés do
centro da zona de Brillouin hexagonal. Desse modo, podemos reescrever a Eq. (2.8|) para

o regime de baixas energias, obtendo:
€k — 0, :thUF|k| (222)

Como esperado, ha trés bandas de energia: uma banda plana com energia exo = 0, e
dois cones com energia €y s = shvpk com s = £1 para a banda de valéncia e conducao,
respectivamente. Assim, podemos escrever uma nova expressao para o hamiltoniano da

Eq. (2.5), agora para o regime de baixas energias, tal como:

0 Jx cos(y) 0
H(k) = | fcos(p) 0 frsin(p) | = hwpS -k, (2.23)

0 Jfisin(p) 0

onde o angulo ¢ estd relacionado com a forga do acoplamento a, com o = tany e as

matrizes de pseudospin dadas por:

0 cose O 0 cos 0
Sy=E&|cosp 0 sinp| e Sy=—i|—cosp 0 sing | . (2.24)
0 sing 0 0 —singp 0

2.4 Funcoes de onda rede alpha—Tj;
Da equacao de autovalores para o hamiltoniano H (k) da Eq. 1) com os autovalores

dados Eq. (2.8) , temos:

aq b1 C1 0 0 0 0 fk COs @ 0 aq bl C1
as by co 0 |fe] O = | ficosy 0 fresing as by cy | . (2.25)
az bz c3 0 0 —|fil 0 Jrsing 0 az by c3

Note que qualquer multiplo de um vetor, ainda é um vetor. Escolhendo a; = sin e,

onde fi = | fx|e®, chegamos em

a; =singe a; =0 e az= —cospe (2.26)
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obtendo a seguinte expressao para a banda plana

sin etk
Yo = 0 : (2.27)
— cos ek
Em seguida, para obter as func¢oes de onda para os cones, faremos um processo analogo
definindo by = \/Li e cy = —\/Li, obtendo:
1 , 1 1 .
by = —=cos e by = — e by= sin ¢~ (2.28)

V2 5 V2

1 : 1 1 .
cos e ey = ———= e c3=—=sing . (2.29)

G V2

Dessa forma, as funcoes de onda para a banda de conducao e banda de valéncia sao escritas

da forma
cos et

Vs = 7 s : (2.30)

— sin e~k

com s = *+1 para a banda de valéncia e banda de condugao, respectivamente. Além disso,

Ok ¢é o angulo associado ao momento k de modo que f;, = | fi|e®®* com fi dado pela Eq.

@2.21).

2.5 Rede a — T3 em um campo magnético uniforme

Nesta secao, analisaremos os efeitos da aplicacao de um campo magnético
uniforme B, perpendicular ao plano da rede. Derivaremos o hamiltoniano correspondente
e o utilizaremos para calcular os niveis de Landau e as fungoes de onda associadas a rede.
Trabalharemos no calibre de Landau, em que o potencial vetor é dado por A = By . Nesse
caso, o campo magnético resultante é V x A = B 2. Para incorporar os efeitos do campo
magnético no hamiltoniano, utilizamos a substituicao de Peierls usual: Ak — p — p + €A,

onde k representa o autovalor do operador momento e p, o préprio operador de momento.
Sendo o hamiltoniano dado por:
H=uvpS-p (2.31)
o acoplamento minimo
P — P+ eA=—ihV +€A. (2.32)
e escolhendo o calibre de Landau, tal que

—

A=(0,Bz,0) = B=B: (2.33)
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chegamos na seguinte expressao para o hamiltoniano:

0 0
Substituindo S, e S,, dados na Eq. (2.24]), obtemos:
0 cos 0, 0
H = —ihvp | cos pd, 0 sin 0,
0 sin 0, 0
(2.35)
0 cos (—iay + %J:) 0
—thvp | cosy (zﬁy — %x) 0 sin @ (—iay + %x) ,
0 sin g (0, — Lx) 0
o que resulta, finalmente, a expressao
0 cos (835 — 10y + %x) 0
H = —ihvp | cosp (896 + 10, — %x) 0 sin (am — 10y + %J:)
0 sin (833 + 10, — %x) 0
(2.36)

2.5.1 Niveis de Landau

Na presenga de um campo magnético, o movimento das particulas carregadas é
quantizado, fazendo com que elas se organizem em estados de energia discretos conhecidos
como niveis de Landau. O hamiltoniano nao depende explicitamente da coordenada
y, sendo assim, é facil notar que isso implica em [7:[, py] = 0. Consequentemente, podemos

escrever a funcao de onda na forma:

U asyc) = €™ Yam) o) (), (2.37)
com A, B, e C sendo os sitios da rede. Da equagao de Schrodinger:

HU = B, (2.38)
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temos ao substituir ¥ da Eq. |D e 7:l(k) da Eq. lD que:

0 cos ¢ ( +ky + & ) 0 a
— thvg cosgp(%—ky—%x) 0 SlIl(p( —I—k +eB ) Up
0 sin ¢ (% — ky — %x) 0 Ve
Ya
=E | ¢p
(e
(2.39)
Definindo a energia adimensional:
E
= — 2.4
e (2.40)

podemos escrever a equagao de Schrodinger desacoplando as suas componentes, tal como:

cos {d;/)B <k’ + —x) w3:| = 1&Yy, (2.41)
Cos ¢ [df—; — (ky + 65 ) 7,014} + singp {% + (k; + — ) @Z)C} =1&Yp, (2.42)
e
Das Egs. e [2.43] obtemos:
ha = C(ZSSSD [dfj ( + —x) } (2.44)
ds  cosep d2¢B eB \ dygp eB
P { 02 (’“ TR ) o ?¢B] , (2.45)
vo =T | %2~ (b + o) v, (2.46)
e

dz h
Substituindo as Eqgs. (2.44), (2.45)), (2.46) e (2.47) na Eq. (2.42)), obtemos:

dipe sing [d*yp eB \ dyp eB
dr g {dﬂ A e b (247)

d*Yp
dx?

B 2
k, +h€ x) g = —e2p. (2.48)

| h T
— - 7= 2.4
gB €B’ v EB ( 9>

(B
+ (cos? i + sin? gp)?wB — (

Definindo:
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e as derivadas:

dyp 1 dyp
—_— = —— 2.50
de (g dz’ (2:50)
’ s _ 1 d
—_ = 2.1
dz? (% dz? (251)
E substituindo as Eqs. e na Eq. (2.48)), temos que:
1 d?yp 1 _ g2 + cos(2p)
7 g(ky&g +2)%Yp + [—EQB Yp =0 (2.52)
Multiplicando a equacao acima por /%, tem-se que
G 2, 2,2
proie (kylp +2)" + el + COS(Q(,O):| Yp = 0. (2.53)

Note que a Eq. (2.53)) é bem conhecida e s6 tem solucoes fisicas que convergem para todos

os valores de  quando
e20% +cos(2p) =2n+1, n=0,1,2,..., (2.54)

sendo n um numero inteiro nao negativo. Voltando aos parametros originais, chegamos na

seguinte expressao para a energia dos niveis de Landau:

. hUF

E, V21 4+ 1 — cos(2¢). (2.55)

B
Além disso, podemos escrever a energia em funcao do seno, pela identidade trigonométrica:

1 — cos(2p) = 2sin” ¢, (2.56)

chegando em:

\/§th .92
E, = 0 \/n +sin® p. (2.57)

A Figura |5 apresenta os niveis de Landau para os primeiros valores de n, destacando os
casos limites: para a = 0, recuperam-se os niveis de Landau do grafeno, enquanto para

a = 1, obtemos os niveis correspondentes a rede de dados.
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Figura 5: Energias dos niveis de Landau da rede a—T3 cpmo fungao da energia adimensional
e do parametro « para os primeiros valores de n. Os vales K e K’ sao mostrado em linhas
e pontilhados, respectivamente. A banda plana estd sendo mostrada em vermelho [34].

2.5.2 Funcgoes de onda da rede a — T3 na presenca de um campo magnético

uniforme

Consideramos a equacao diferencial para o componente da funcao de onda

Yp dada pela Eq. , tem-se que a solucao é expressa em termos dos polindmios de
Hermite H, (%), dada por

V(F) = Ave™ T Ho(2), (2.58)

onde A, é uma constante de normalizacao e T = k,lp + z. A partir de 5, podemos
determinar 14 usando a relagao ([2.44)):

d
Myl N (2.59)
el | dx
Assim, chegamos na seguinte expressao para 1 4:
cosy _@? - _ - _ ~
a = B, ¢ 2nH,_1(Z) — (kylp + T)H,(Z) + (kylp + ) H,(Z)] . (2.60)
B

Note que os termos —(kylp + Z)H,(Z) e (kylp + Z)H,(Z) se cancelam, implicando em

2n.cosp _ (kylp+a)®
—e 2

Ya=DB H, 1(T). (2.61)

ing

De modo andlogo, a funcdo ¢¥¢ dada pela Eq. (2.46):

Yo = .. —x—(kyﬂi)dfg : (2.62)
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Pode ser determinada ao substituir a derivada e organizar os termos, tal como:

Sing _ (kylp+a)?
e 2

wC’:Cn

2nH, (7)) — (kyls + 2)Ho(Z) — (kyls + 3)Ha(7)].  (2.63)

1€
Usando a seguinte relacao de recorréncia para os polinomios de Hermite

Hy1(z) =22H,(x) — 2nH,—1(x), (2.64)

chegamos na expressao final de ¢

A, sing _ (kylg+n)? -
Yo = RS L H, (7). (2.65)

123

Dessa forma, a fungao de onda total ¥, (z,y) pode ser expressa como

(kylp+2)> Vi
Uy (z,y) = Dpeve 5 |4 | (2.66)
(Cle)
com componentes dadas por:
2n cos p .
Y = — H, 1(2), (2.67)
ZélB
Up = Hy(Z), (2.68)
sin ¢ -
vo = 222 [~ Hon @), (2.69)

e constante de normalizacao D,, dada por:

, , ) ) —1/2
oSl gnty 1)y gt 4 TR gniagy, 1>!)} ’

Dn = {Lle\/%( 212 g2
(2.70)

sendo n um ndmero inteiro nao negativo e L, o comprimento do sistema.

2.6 Tunelamento Klein na rede o — 73: teoria e modelo
O hamiltoniano de baixas energias para o modelo a — T3 pode ser escrito em

torno de um ponto K na zona de Brillouin hexagonal como:
H=H,+V(x)I, (2.71)

onde ]:Ik, dada pela Eq. 1) é a energia cinética, V' (z) é o potencial e I é a matriz
identidade 3 x 3.

Para qualquer V(x) = V que é independente de z, a fungao de onda para o



27

ponto K é dada por:
cos pe'?
s = —= S , 2.72
b1 L (272)
—sin pe™"
com energia exs = shvpk e s = £1 para a banda de valéncia e banda de conducao,

respectivamente. Além disso, o angulo ¢ é definido por f; = |fi|e™®.

Para determinar a transmissao através de uma barreira de potencial, precisa-
remos encontrar as condi¢oes de contorno para as funcgoes de onda nessas interfaces da
barreira. Desse modo, para encontrar a relagao entre as funcoes de onda em cada regiao,
usaremos a substituicao de Peierls (kK — p) e integraremos a equagao de autovalor HU =

EW sobre um pequeno intervalo x = [—¢, €] e permitir que esse intervalo vé a zero.

Partindo da equacao de autovalor HVU = EV, e substituindo H da Eq. 1) temos:

V(x) cos U (Eps — ipy) 0 tha Va
COS YUy (ép:c + ipy) V(l‘) sin Ppuf (ép:c - ipy) wB =F @bB )
0 sin v (Ep, + ipy) V(z) Yo Yo
(2.73)
onde b o
) h o

Dai, obtemos as seguintes expressoes:

V(x)1a + cos phuy (—igagj — %) = Eq, (2.76)
L OYa  OYa : 0o 0o\
V(x)yp + cos phvy (—Z&E + 8_y) + sin phvp (—sz — a_y) = FEyp (2.77)
e
V(z)e + sin phvp (—ifaaq/;B + %) = Eyc. (2.78)

Integrando as Eqgs. (2.76)),(2.77) e (2.78) em x de -€ a €, temos:

/ V(@)gale,y) do — ighup cos g / E W d — hop cos g / Os(r.y)

. _ —« Oy
:E/ Ya(x,y)de, (2.79)
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/ V(z)p(z,y) dr — cos phvpif deJrcos(pth/ Oalz,y) .

€ _. Oz . Oy
e or . dy
:E/ VYp(z,y)de, (2.80)
e
/ V(z)e(x,y) dr — sin phvpié Md%‘i‘smg&hvp/ Np(z,y) de
—€ e or . ay
:E/ o(z,y) de. (2.81)

Tomando o limite de ¢ — 0, considerando que as amplitudes de probabilidade devem ser

integraveis, para descontinuidades finitas no potencial, temos:
lim s (—€, ) = V(e ), (2.82)

lim —ifhwp {cos p[ale,y) —Ya(=€,y)] +sinpvo(e,y) —ve(—¢y)]} =0, (2.83)

lim [cos pa(e, y) + sin piho(e, y)] = lim [cos pya(—€, y) +sinpve(—e,y)]. (2.84)

Isto é, a componente ¥p deve ser continua, mas ¥, e ¢ separadamente nao, o que
podemos garantir é que cos Y4 + sin 1Yo é continua na descontinuidade do potencial.

Desse modo, as expressoes finais para as condig¢oes de contorno sao:

Vp(—€) = ¥p(e), (2.85)

cos 4 (€) + sin pho(€) = cos pha(—e) + sin o (—e), (2.86)
para potenciais V' (z) nao divergentes.

Posteriormente, a fim de compreender as condigoes de contorno da rede, calcu-
laremos a corrente de probabilidade usando a equacao de onda —id;) = Hv e a equagao

da conservagao da probabilidade 9|4 = —V - j.

Sejam o hamiltoniano para baixas energias e a equacgao de Dirac efetiva dados

por:

H=vpS-p+ Vol (2.87)
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ow
h = H 2
th— (2.88)

respectivamente. Além disso, sabendo que:

P> ov*p  O(hha + Vit + Yive)

= = 2.
ot ot ot ’ (2:89)
obtemos: )
a 5 9 N [V
ih | 22 | = | —ihopSy = — ihwpSy=— + Vol | | ¥ (2.90)
o ox oy
K Yo
implicando em
8ta e cos go(a% — ia%) 0 Ya
a(gb—tB = —vp | cos ‘P(a% + ia%) % sin cp(% — z'a%) v |, (2.91)
%f’—tc 0 sin ‘P(a% + ia%) % Yo
de modo que
8¢A ZV() 877/13 877/)3
—— = —— — — —— 2.92
ot h Ya = vpcosy Ox oy )’ (2:92)
e seu complexo conjugado
oy W, My OUg
ZrA 0 ) 2.
T - Py — vpcos 9 +1 By (2.93)
Dai, podemos encontrar:
o’ 0 A% o3 07
wA@DAJrﬂ@;: — 2 |val* — vpcose wB¢A+Z wB@DA
ot ot h ox dy (2.94)
_i_%’w ’2_1) cos ¢ awa* —Zawa* '
A F ox A oy )
Simplificando:
oY Oa oy Ny
atAwA + W@DA = — 2UupCosp [Re ( 8$B¢A + Im @yB Yall. (2.95)
Faremos um processo analogo para as outras componentes da funcao de onda, temos:
o Oha | O Vo : Mo e
— == —— +i— | — —Yp — — —— 2.
5 choscp<ax +1 o z Y — vpsinp i o ) (2.96)
com seu complexo conjugado dado por:
o3 oy oY Vo o, ) oy OY¢
(9tB = —UR COS P ( 8xA +i (9yA - ?OwB — vpsin 6’xc -1 8yc , (2.97)
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resultando em

81/}3 A COSS"( Bt %A ) WOW b
0 Ve
— UpCOS® (ﬂlﬁB + ﬂ¢B) - Z_0|¢B|2
Nz ) (e, D
_vpsm<p( Yo g;f )—vpsmgo(%wjg—zg;cl/@).
(2.98)
Simplificando, obtemos que:
&DB 31/13 = — 2UpCcosp [Re (a(;ﬂA ) + Im (a(;bA )]
“ Y (2.99)

— 2up sin {Re (%W“B) + Im (%wg)] .

Finalmente, para a componente )., temos:

MW W p  .OYp
or ~ p Ve vrsing ( or oy ) (2100)
e seu complexo conjugado
or iV , oy .0
;;c = Z—O@/)C vpsin g ( g;B ;Z;JB) (2.101)
tal que
¢ 0 A% 8
¢C¢C wc wC _ Z O|¢C|2 _UFSIHSO 1/) wB
ot ot dy
v y o (2.102)
i
+ 0|¢14|2 — Upsing (_ch defc) :
Simplificando, obtém-se que:
awaCJr%@wc = — upsing [QRe( Vi )+Im( 0 )} (2.103)
Usando as Eqgs. (2.95)), (2.99) e (2.103)), chegamos na expressao
o|? 0 8
gi‘ = —2vp [COSSO (8 Re (avp) + (¢A@/}B))
(2.104)

+sin90(§ Re (i) + o 1 (%%))]
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Como vr e ¢ sao independentes das coordenadas espaciais, podemos reescrever a Eq.
(2.104) na forma

O|y|? 0
L;bt| = "5 <2vp [cos p Re (¥y1p) + sin g Re (Y51¢)] )
; (2.105)
_ 8_y (2’UF [cos p Im (Y31p) + sin o Im (V1c)] ) .
Definindo
Jz = 2vp [cos p Re (V31¢p) + sinp Re (Vie)], (2.106)
Jy = 2vp [cos o Im (Y¢p) + sin o Im (YP3c)] (2.107)
Jr = 2vp Re [y (cospiba + sinp )], (2.108)
e
Jy = —2vpIm[p (cosp s — sinpipc)]. (2.109)
chegamos em ,
L —~V-j. (2.110)

ot ox dy

Em sintese, para o calculo da corrente de probabilidade para os dois casos
limites do grafeno e da rede de dados, encontramos para a densidade de probabilidade a

seguinte expressao:

= () = 20 Re[l/}%(COS@Wﬂich)] _ (2.111)
—Im[p(cos ppa — sin pic)]

3 TRANSMISSAO ELETRONICA ATRAVES DE UMA BARREIRA DE
POTENCIAL RETANGULAR

Nesta secao, discutiremos o tunelamento através de uma barreira simples de

potencial de tamanho finito d, assim como representado na Figura [6]

3.1 Barreira simples de potencial
O hamiltoniano é dado pela Eq. (2.71) com potencial descrito por

0, zz<0
Vz) =9V, 0<z<d (3.1)
0, x>d
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111

Figura 6: Esquema para tunelamento através de uma barreira de potencial que comeca
em r = 0 e possui altura Vj e largura d. O circulo azul representa o nivel de Fermi e a
seta azul indica a direcao do vetor de onda. Escolhemos 0 < E <Vpes=1¢e s = —1
resultando em um salto np. Os angulos associados com os vetores de onda estao em baixo
da figura para cada regiao.

como evidenciado pela Figura[6l A seguir, escreveremos as fungoes de onda Uy, W,y e Wyyg

para as trés regioes, antes da barreira, dentro da barreira e apos a barreira, respectivamente.

Na regiao I (antes da barreira), que contém a onda incidente e refletida, temos

a funcao de onda descrita por:

cos pe'? — cos e ®
. ) r ) .
1/}1 — s ezk:zxezkyy 4 s e—zkzwezkyy’ 32
= L V2 o 32
sin e~ — sin pet?

onde r é a amplitude da onda refletida e, além disso, usamos ¢, = m — ¢ para a onda

refletida, resultando em e = —e ™.

Na regiao IT (dentro da barreira), temos:

cos pe'? — cos e
s e L R s ettty (3.3)

WJII > = o \/5

Sl

sin pe~ — sin e’
onde temos duas ondas viajando em direcoes opostas com amplitudes a e b. O angulo 6
¢é dado por tanf = Z—Z e a conservacao do momento na direcao y nos dé ¢, = k,. Além

disso, podemos relacionar o angulo ¢ com o angulo de incidéncia ¢ usando a conservagao



do momento na direcao y, de modo que obtemos a relagao abaixo:

sinf = ———sin ¢,

|E - Vo

usando k, = E'sin ¢ para a regiao I e k, = |E — V{|sin 6 para a regiao II.

Finalmente, na regido III (apds a barreira), temos

. cos pe'?
|¢III > - S eikweikyy’
V2 .
sin e~

com amplitude .
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(3.4)

(3.5)

Posteriormente, aplicaremos as condi¢oes de contorno, Eqs. (2.85) e (2.86)),

nas descontinuidades da barreira em x = 0 e x = d. Inicialmente, aplicaremos ambas as

equacoes em x = 0, de modo que:

¥p1(0) = ¥p1r(0).

Portanto,

s+rs=as + bs

chegando em
1+7r=ss(a+b)

Em seguida, aplicando a Eq. (2.86) em x = 0, temos:

cos p1h4(0) + sinppe(0) = cos ppa(0) + sin e (0).

Resultando em:

1
Cos ¢ <—2 cos pe®et*y — — cos pe “bezkyy) +

1
sin (—2 sin e ethvy sin goe“be’kyy) =
Cos ¢ (% cos el ethvy cos pe ’ee’kyy) +

: a . 0 ikyy : 10 _ikyy
smgo(—smgpe Yew¥ — — sin pe'e"
V2

Simplificando, chegamos em

cos? e + sin e~ — 1 (Sin2 we? + cos? goe_ze) =

a (C082 e + asin® (pe’w) —b (sin2 e’ + cos? gpe’w)

(3.6)

(3.7)

(3.8)

(3.10)

(3.11)



e definindo A(x) = cos? pe'® + sin® pe™™@ e B(x) = cos? pe ™ + sin® pe'® | temos:

A(p) —rB(¢) = aA(0) — bB(0).

Agora, vamos aplicar as condi¢oes de contorno em x = d. Assim, temos

Yprr(d) = Ypir(d).
Resultando em:

a . . b . . t .
S/elqzdezkyy + 5/6 zqzdezkyy — Sezk:zdelxyy.

V2 V2 V2

Simplificando, chegamos em
st 4 phg'eed — pgeihed
Por fim, aplicando a Eq. (2.86) em x = d, temos

cos par1 (0) + sin gy (0) = cos pi4(0) + sin iy (0).

Resultando em:

cos <

a
V2
. a . —i0 iqed ikyy b . 0 —iqed ikyy
S @ ﬁsmgpe erre™ —7smcpe e et | =
Y

) . b . . .
coS @ezéequdezkyy . _2 COS SOG—IQe—qudezkyy +

equezkmdezkyy + SlIl2 gpe’kxdemyy ]
V2 V2

Simplificando, chegamos em:

cos? @

ae'd=d (COS2 we'? 4 sin? goe”e) — beitad (0082 we " 4 sin? <pe’9) =

tetk=d (cos2 goeiq5 + sin? gpe‘i‘b) .
Das definigoes de A(x) e B(x), temos que:

aA(é))eiqf”d — bB(Q)e_ind = tA((b)eikf”d.
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(3.12)

(3.13)

(3.14)

(3.15)

(3.16)

(3.17)

(3.18)

(3.19)

Em sintese, obtemos o conjunto de equagoes a partir das condigoes de contorno dadas por

1+7r=ss(a+0),

(3.20)
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A(p) —rB(¢) = aA(0) — bB(0), (3.21)
§'elted 4 pgle e — fgeihed (3.22)

e
aA(9)e? — bB(0)e " =t A(¢p)e, (3.23)

Nesse trabalho, estamos interessados apenas na solucao para t. A priori,
encontraremos a expressao para a usando as Eqgs. (3.20)) e (3.21)), assim:

e AW AG) B
1 (a+ D) B(¢)+ B(0) bB(¢). (3.24)
Isolando a:
L AON (o BOY | AW)
(s + 5ig) =10 (- 3@) + (3:29)
chegamos em:
(1, A9 (o BON [, 4O
=g (@) 1 5 (3:20)
Para b, temos:
(1L AN (A
b= (1 ) (@) (327

com

P a0 aw) (7 5) - (- m) (- a) - 0

Podemos agora reescrever a como:

a = e 2o (1 + %) (ss’ + %) D! (3.29)
e t= (aei‘h“% — be—i%%%) e~ ke, (3.30)

Substituindo a e b na equacao acima e realizando algumas manipulacoes algébricas,
chegamos na seguinte relacao para t
 4ss'em @) cos 0 cos ¢

t= . 3.31
T 330
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onde
fir =24 255" cos(f & ¢) — sin® 2p(ssin @ — s sin @) (3.32)
e [t|? sendo escrito como:

]2 = 16 cos? 0 cos® ¢
fi+4 12 =2f 1 f- cos(2qumo)

(3.33)

Para determinar a expressao do coeficiente de transmissao, usaremos a corrente de proba-

bilidade. Foi provado que:

Jz = 2vpRe[tg(cos pih4 + sin pibo)]. (3.34)

Entao, para a corrente na regiao I, temos:

ji = 2ur Re —26 ’kyy(e ko 4 T*em”)x

2 202
<COS Qoeikyy(ei¢eikxa: — peiteikaTy 4 Sln\/_%%ikyy(e—iqse—ikxx — reitemihamy ) |
2

V2

(3.35)
Expandindo a expressio de jI, temos que:
i1 = vpsRe {COS2 © (eid’ — re’id’e’%k”)
+ sin? % e — peite 2k
(e = ) (3.36)
+ COS2 © T*emSeQz T |T|2€—z¢)
—|—sin2 © (T*e_i¢l2ikx$ . |r|26i¢)} 7
e rearranjando os termos, obtemos
ji = vpsRe {0052 © (ei‘z’ — re e ke _ o710 4 Tei¢e_2ik’“”’)
1ot _ peite2iksa
o . o , (3.37)
+ C082 @ (T*equeszzac o |7“|26_Z¢ . ,,,,*e—quesz:c + |,r,|26w§>
+r*€—i¢62ik1x - ’T|2€i¢} ’
chegando na expressao
ji = vrsRe {22’ sin ¢ cos? @ + 2i sin pe 2% cos? pr
+ 2i sin ¢e?*7 cos? pr* 4 2i|r|* sin ¢ cos® ¢ (3.38)

£2iTm [405,] e — Pe)
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Como estamos interessados na parte real da expressao, iremos descartar os termos que sao

imagindarios puros, de modo que:

i = vpsRe {2@' sin ¢ cos® p2Re (T*e%k”‘)

(3.39)
+cos¢ —ising — |r[*cos¢ — |r[’ising} .
Assim, temos a expressao final para j!:
jh=wvpscosg (1 —|r[*). (3.40)

A corrente jé ¢ a diferenca entre dois termos, o primeiro corresponde a corrente incidente

e o segundo a corrente refletida. Por fim, para a regiao III, temos:

jill = 2/UFR6 {w*B[[[ (COS SOwAIII _'_ Sin gprIII)} ‘ (341>

Substituindo as expressoes correspondentes as componentes, temos

*

V2

, o t o t o
jiﬂ = QUFRe{ se 1T kY <—\/§ cos? goe“f’e’q”emyy —|——2 sin® pe 19 g2 oikyy

(3.42)
Simplificando, obtemos:
g = vpsRe {COS2 ©[t]?e'® 4 sin? gp]t\Qe’m} . (3.43)
Calculando a parte real, tem-se que:
G = yps|t? (cos2 @ cos ¢ + sin? p cos (b) , (3.44)
chegando na expressao
GHT = yps cos Blt)?, (3.45)

sendo a corrente na regiao I1I, correspondente a corrente transmitida.

O coeficiente de transmissao T é definido como a razao entre a corrente

transmitida e a corrente incidente. Logo:

_ URpSCOS ¢ 12
 Upscos o

T . (3.46)

Simplificando:
T = |t|*. (3.47)
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Desse modo, temos para o coeficiente de transmissao a seguinte equagao

_ 16 cos? 6 cos? ¢
24 f2 = 2f fcos(2q.d)

A Eq. (3.48)) se reduz a probabilidade de transmissao do grafeno [35] e da rede de dados

[36] via substitui¢ao de o = 0 e av = 1, respectivamente.

(3.48)

A seguir, faremos uma anadlise detalhada da transmissdo com relacao ao

parametro a.

07

06 0

o
o &

04 04

03 03

0.

4

3]

4 6 40 W 0 L
®(DEG)
d)
1 1 1
LX) 09 08
08 08 0.8
o7 07 (2]
a8 06 06
as Cos 65
a4 04 o4
03 03 03
02 0.2 0.2
[X] 01 01
o a
0 60 40 20 0 0 a0 B0 80 B0 60 40 20 0 w40 60 80
$(DEG) ¢$(DEG)

Figura 7: Mapa de densidade do coeficiente de transmissao em funcao do angulo de
incidéncia ¢ (em graus) e do parametro «, para diferentes razées E/Vy: (a) E/Vy = 0,25,
(b) E/Vy = 05, (¢) E/Vh = 0,75 ¢ (d) E/Vy = 1,5. Os resultados foram obtidos
considerando uma barreira de largura d = 30 nm e altura V5 = 0,2eV.

Na Figura[7] é mostrada a densidade do coeficiente de transmissao em fungao
do angulo de incidéncia e do parametro o para alguns valores de energia. Na Figura m(a),
nota-se o tunelamento Klein para ¢ = 0 e um aumento de valores cuja transmissao é
perfeita (T = 1) ao aumentar ov. Em (b) é possivel observar o tunelamento Super Klein
previsto para a rede de dados(aw = 1), isto é, transmissao perfeita para todos os angulos de

incidéncia cuja energia é igual a metade da altura da barreira. Em (c) e (d), nota-se o
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tunelamento Klein para ¢ = 0 e, além disso, o aumento de picos de ressonancia em 7' =1
quando a energia é aumentada. De modo geral, para % < 0,5 ha um tnico maximo de
transmissao e para valores VEO > (0,5 ha mais valores cujo pico de ressonancia se localiza
em T = 1.

Figura 8: Mapas de densidade do coeficiente de transmissao em funcao do angulo de
incidéncia ¢ (em graus) e da razao E/Vj, para diferentes valores do parametro o e do
angulo ¢: (a) a =0, (b) a =1¢e (c) ¢ =7/6. Os resultados foram obtidos considerando
uma barreira de largura d = 30 nm e altura V5 = 0,2eV.

Na Figura [§], estao sendo representados mapas de densidade do coeficiente de
transmissao em fun¢ao do angulo de incidéncia e da razao E/Vj para alguns valores de a.
Na Figura a), é possivel notar o tunelamento Klein para ¢ = 0 no grafeno(a = 1). Em
(b), a rede de dados mostra uma longa faixa de valores cuja transmissao é perfeita, em
especial o caso de E/Vy = 0,5 onde nota-se o tunelamento super Klein. Finalmente, em
(c) é analisado o caso intermediario de alpha e quando comparado com o grafeno, vé-se
certa semelhanca, com um aumento de valores cuja transmissao é perfeita para o caso
intermediario e, além disso, cabe destacar possiveis faixas de transmissao perfeita para
todos os valores de ¢, isto é, tunelamento super Klein, para valores de E/V{ préximos a
0,1e0,3.
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¢ (DEG)

Figura 9: Probabilidade de transmissao em coordenadas polares para uma faixa de valores

de a com E/Vy = 0.5.
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Figura 10: Probabilidade de transmissao em coordenadas polares para a =~ 0.58 para as
razoes E/Vy = 0.1,0.25,0.5,0.75 e 0.95.

Para incidéncia normal, ou seja, ¢ = 0, temos T" = 1 para todos os valores

de a considerados, assim como mostrado na Figura [9] Isso implica em uma transmissao

completa para um elétron que incide perpendicularmente na barreira. Além disso, foi
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observado um tunelamento super Klein para elétrons com energia equivalente a metade
da altura da barreira para ¢ = 7/4 (rede de dados). Em geral, observamos transmissao
aprimorada quando a aumenta. Quanto mais a aumenta de 0 a 1, mais os picos de
ressonancia se tornam mais suaves e menos “pontiagudos”. Essa reducao dos picos de
ressonancia resulta em um aumento nos angulos de transmissao para os angulos que
estao proximos desses picos, contribuindo para a regra geral de aumento da transmissao
para valores maiores de a. Isso pode ser visto facilmente na figura [9) onde os picos da

ressonancia se transformam em uma transmissao completa T'(¢) = 1 no caso limite para «

=1 (rede de dados).

A probabilidade de transmissao para alguns valores da razao F/V, e para o
valor intermediario de a equivalente a o = 0.58, estao sendo mostradas na Figura Para
E/Vy menor que E/Vy = 0.5, observamos um tnico méximo de transmissao de T=1 para
¢ = 0. Quanto mais a energia aumenta com relacao a altura da barreira, a funcao de
onda é capaz de sofrer interferéncia com ela mesma dentro da barreira, resultando em

ressonancias marcadas por maximos de T = 1.
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4 CONCLUSOES

Neste trabalho, estudamos a transmissao eletronica na rede o — T3 através de
uma barreira simples de potencial. No Capitulo 2, abordamos as propriedades eletronicas
fundamentais da rede aw — T3. Partimos do hamiltoniano tight-binding [33] e calculamos a
dispersao de energia para essa rede. Em seguida, expandimos em torno dos pontos de Dirac
nos vales K e K’, obtendo a forma do hamiltoniano em baixas energias. Posteriormente,
encontramos as fungoes de onda e determinamos a corrente de probabilidade para os dois
casos limites. No Capitulo 3, calculamos o coeficiente de transmissao para uma barreira
simples de potencial e realizamos um estudo sobre a influéncia do parametro o nesse

coeficiente.

Para a barreira de potencial, o coeficiente de transmissao é dado pela equacao
. Observamos que para incidéncia normal (¢ = 0), ocorre o tunelamento Klein com
transmissao perfeita (7' = 1) independentemente da energia ou do valor de a.. No regime
intermedidrio (o« = 0,5), para F/V; < 0,5, a transmissao perfeita s6 ocorre para incidéncia
normal, enquanto para energias maiores surgem ressonancias associadas a interferéncia da
funcao de onda dentro da barreira, caracterizadas por maximos em 7" = 1. De modo geral,
a transmissdo melhora com o aumento de a. A medida que « varia de 0 a 1, os picos de
ressonancia se tornam mais suaves e largos, ampliando a faixa angular de transmissao
perfeita — como ilustrado na figura [0} onde esses picos culminam em transmissao completa
no limite @ = 1 (rede de dados). Além disso, observamos a possibilidade de tunelamento
super Klein para « intermediario, préximo aos valores de E/Vj préximos a 0,1 e 0,3

evidenciado na Figura [§c).

Além da andlise realizada para barreiras eletrostaticas no modelo alpha-T5,
tinhamos a intencao de estender esse estudo para o caso de barreiras magnéticas e, em
seguida, fazer uma comparacao direta entre os dois tipos de potenciais e seus efeitos sobre
o coeficiente de transmissao. Tal estudo seria de extrema importancia para explorar
as caracteristicas das quasiparticulas do modelo o — T3 sob diferentes condicoes de
confinamento. Portanto, fica a sugestao para trabalhos futuros, visando uma compreensao

mais completa dos mecanismos de tunelamento e transporte eletronico nesse sistema.
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