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Resumo

Neste trabalho apresentamos um estudo sistematico sobre as estruturas eletrénicas de
novos materiais bidimensionais - Grafeno e Siliceno. Efeitos de interacoes spin-orbita,
strain uniaxial e potencial elétrico sobre as estruturas eletronicas de grafeno, siliceno e
suas correspondentes nanofitas foram investigadas através de cédlculos de tight-binding.
Encontramos que o strain induz a mudancas nos pontos de Dirac e uma distorcao da
primeira zona de Brillouin. Como resultado, o strain possibilita o aparecimento de gaps
nos pontos de Dirac K e K e modula a estrutura de banda do siliceno em outros pontos
k da rede reciproca. A intensidade dos efeitos de strain dependem fortemente da direcao
de aplicacao do strain. Em adigao, potenciais do tipo staggered pode ser utilizado para
controlar estados de spin polarizado. A combinacao de efeitos de spin-6rbita intrinseco e
campos externos aplicados podem induzir uma transicao de fase topologica na nanofita
de siliceno. Também realizamos um estudo sobre o transporte eletronico de nanofitas de
siliceno pelo método das fungoes de Green e formula de Landauer-Biitikker. A densidade
de estados e condutancia calculadas mostram a existéncia de estados de borda de energia
zero para nanofitas do tipo zigzag, que sao consideravelmente afetados por efeitos de spin-
orbita. Nossos resultados demonstram a grande aplicabilidade dessas nanoestruturas em

dispositivos baseados no grau de liberdade do spin do elétron, na denominada spintronica.

Palavras-chave: Grafeno, Siliceno, material bidimensional, isolante topologico, efeito

spin-Hall quantico, modelo de Tight-binding, Formalismo das Fung¢oes de Green.



Abstract

We have performed a systematic study on the electronic structures of novel two-dimensional
materials — Graphene and Silicene. Effects of spin-orbit interactions (SOI), uniaxial
strain and staggered potential on electronic structures of graphene, silicene and their
correspondent nanoribbons have been investigated by means of tight-binding calculation.
We found that the strain induces shifts of Dirac points and a distortion of the first Brillion
zone. As a result, an applied tensile strain opens gaps at Dirac points K and K and
modulates the band structure of silicene in other k-points. The magnitude of these strain
effects depends strongly on direction of applied strain. In addition, staggered potential
can be used to control both the band gap and the polarized spin-states. Furthermore,
the combination of SOI and applied external fields may drive the silicene nanoribbon
to a topological phase transition. On the other hand, we have also carried out study on
the electronic transport of silicene nanoribbons by using the Green’s function method
and Landauer-Bittiker formula. The density of states and conductance clearly show an
existence of the zero-energy edge states for zigzag nanoribbons, which are considerably
affected by SOI. Our results demonstrate the feasibility of these nanostructures in devices

based on the spin degree of freedom of the electron, in the so-called spintronics.

Key-words: Graphene, Silicene, two-dimensional system, topological insulator, quantum

spin Hall effect, Tight-binding model, Green’s function Formalism.
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1 Introducao

Em um mundo onde os grandes avancos tecnoldgicos se concentram em criar
dispositivos eletronicos em uma escala industrial, fazendo desses de tamanho cada vez
menor, com maior eficiéncia no consumo de energia e mais rapidos, tem incentivado
cientistas e engenheiros a desenvolverem o estudo da nanotecnologia. Sendo atualmente um
ramo promissor tanto na fisica fundamental, como na fisica aplicada, buscando inovagoes

tecnolodgicas de grande impacto na sociedade.

Pesquisas em nanotecnologia se encontram em amplo crescimento, tanto em tra-
balhos tedéricos como experimentais. Devido a este ramo da tecnologia, tem sido possivel
desenvolver e arquitetar diversos dispositivos eletrénicos com propriedades extraordinérias:
processador do computador e componentes nanoscopicos dentro de placas de video, sao
algums exemplos em que a nanotecnologia tem conseguido desenvolver nas diferentes
ramos da ciéncia. Dessa forma, a nanotecnologia tem impulsionado nas tltimas décadas
um importante interesse no estudo de sistemas de baixa dimensionalidade, devido as
propriedades exdticas que surgem devido ao confinamento espacial nas nanoestruturas. Sis-
temas como ponto quantico (onde as trés diregoes espaciais estao confinadas), fio quantico
(onde tém um grau de liberdade) e pogo quantico (onde esté confinado em uma diregao
espacial), feitos de materiais semicondutores tém sido objeto de intensa investigacao e
desenvolvimento na construcao de transistores e circuitos eletronicos para a aplicacao em

dispositivos eletronicos.

Nos ultimos anos, a comunidade cientifica tem focado um enorme interesse na
producao de cristais atémicos nanoestruturados bidimensionais, os quais podem ser vistos
como planos da espessura de um atomo, provenientes de cristais bulk. Durante varias
décadas, havia um consenso que esses cristais bidimensionais (2D) néo existiriam em forma
livre, j& que eles retornariam a seus cristais tridimensionais (3D), devido a flutuagoes
térmicas que levariam a deslocamentos atomicos com a mesma magnitude da distancia entre
atomos. Como consequéncia, este tipo de estrutura cristalina seria instavel (R.E.PIERLS,
1935), esta ideia foi refutada quando os fisicos Novoselov e Geim da Universidade de
Manchester conseguiram isolar uma folha simples de atomos de carbono, material que foi
denominado grafeno. Este material foi primeiramente estudado teoricamente por Wallace
(WALLACE, 1947) para descrever a estrutura do grafite. O grafite é um derivado do
carbono que consiste em camadas de grafeno superpostas e fracamente ligadas. Apesar
de seu amplo estudo tedrico, somente foi possivel sua obtengao experimental em 2004

(NOVOSELOV et al., 2004), mediante a técnica de esfoliagio mecénica ou comumente
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chamado de técnica da fita adesiva. Apods seu descobrimento, um grande ntmero de
trabalhos tedricos e experimentais surgiram e atualmente é um dos campos de pesquisas

mais estudados.

O grafeno possui propriedades tnicas as quais podem ser usadas para a préxima
geracao de dispositivos eletronicos. Dentre as propriedades notaveis do grafeno, pode-se
citar: alta flexibilidade, ductibilidade e alta mobilidade eletronica. Devido a estas e a
outras propriedades surpreendentes no grafeno, ha uma grande variedade de propostas
para possiveis aplicagdes. A construcao de dispositivos baseados em grafeno traria um forte
impacto na eletronica, fotonica, spintronica, e optoeletronica, levando a uma revolucao da
industria tecnoldgica. Devido as diversas propriedades interessantes encontradas no grafeno,
motivaram a comunidade cientifica a buscar outras estruturas que formam estruturas
bidimensionais similares ao grafeno. Dentre elas, o nitrato de boro, os dicalcogénios
de metais de transicdo, o silicio e o germanio. Destas outras possiveis estruturas, as
monocamadas de germaneno e o siliceno, tém demonstrado surpreendentes propriedades

fisicas com potenciais aplicagoes tecnoldgicas assim como o grafeno.

Na atualidade, a monocamada de germanio ainda é uma estrutura hipotética, ja que
ainda nao foi observadas evidéncias experimentais de sua sintetizacao. Siliceno, que é uma
estrutura bidimensional formada por atomos de silicio, muito parecida com o grafeno, por
outro lado, ja foi observado experimentalmente. Sendo mencionado por Takeda (TAKEDA;
SHIRAISHI, 1994) como tendo propriedades eletronicas e magnéticas semelhantes a do
grafeno, com notavel vantagem que sua integracao na nanoeletronica atual do silicio, seria
provavelmente mais favoravel que o propio grafeno, abrindo dessa forma uma grande gama
de possibilidades tecnologicas. Siliceno aparece como um material promissor, e que poderia
no futuro extender a vida util em dispositivos feitos de silicio, ja que a substituicao da
eletronica do silicio por estruturas de grafeno é pouco provavel, ademais seria uma tarefa
com uma certa complexidade (KARA et al., 2009). Porém, siliceno nao existe numa fase
solida de silicio como no caso do grafite, pelo qual a monocamada de silicio ndo pode ser
sintetizada pela técnica de esfoliacao feito em grafeno (VOGT et al., 2012). A diferenga com
o grafeno, é que o siliceno se estrutura em uma forma planar e buckled, sendo esta tltima,
a caracteristica mais estudada devido a suas vantagens sobre a estrutura perfeitamente

planar do grafeno.

Este trabalho tém como objetivo apresentar as propriedades de estrutura e trans-
porte eletronico do grafeno e do siliceno, e suas similaridades submetidas a interagoes
spin-6rbita e potencial elétrico externo. Para esse objetivo, esta dissertacao esta organizada
da seguinte forma. No Capitulo 2, sera feito uma descricao geral do grafeno e do siliceno,
assim como serd descrito o modelo de tight-binding utilizado para obter as estruturas
de bandas de ambos materiais. Serd também analisado o comportamento da estrutura

eletronica das nanofitas formadas por grafeno e siliceno para diferentes situacoes de confina-
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mento lateral, como armchair e zigzag, ademais, efeitos de strain uniaxial é estudado sobre
a estrutura de banda do siliceno. No capitulo 3, serd investigado a interagao spin-érbita,
onde se discutird trés diferentes tipos de interagao spin-6rbita (ISO) que podem surgir
devido a simetria dessas estruturas. Sendo elas: (i) ISO Rashba intrinseco de segundos
vizinhos, a qual é o resultado da propria rede hexagonal buckled do siliceno; (ii) a ISO
Rashba extrinseco, devida a efeitos de um campo elétrico externo, ou o substrato o qual a
estrutura é depositada; (iii) a ISO intrinseco que é uma propriedade natural da equagao
de Dirac envolvendo os graus de liberdade do spin. O modelo de transporte eletronico
utilizado sera discutido no Capitulo 4, onde adotamos um método baseado nas fungoes
de Green recursiva, onde analisamos os efeitos de interagao spin-orbita na condutancia

quantica . No Capitulo 5 serao apresentados as conclusoes e trabalhos futuros.
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2 Estrutura Eletronica do Grafeno, do Sili-

ceno e das suas nanofitas

2.1 Estrutura Eletronica do Grafeno

Carbono ¢é o elemento mais importante da quimica organica, encontra-se na maioria
dos compostos de consumo humano, assim como em abundancia em suas diferentes formas
encontradas na natureza, como mostrado na Figura 1, onde podemos visualizar algumas
formas alotrépicas conhecidas como diamante e grafite. Carbono com ntimero atoémico Z=6,
possui distribuicao eletrénica 1s22s%2p?, onde os elétrons do orbital 1s? sao fortemente
ligados ao niicleo por causa da forte atracao coulombiana entre protons e elétrons, sendo
esses elétrons chamados de elétrons internos. Os outros 4 elétrons da segunda camada
que nao estao fortemente presos ao nucleo, sao chamados elétrons de valéncia. Na fase
cristalina, a diferenca de energia entre os orbitais 2s e 2p é pequena comparada a sua
energia de ligagdo quimica, o qual pode fazer com que a fun¢ao de onda desses 4 elétrons
facilmente se sobreponha, num processo chamado hibridizacao. Dependendo do grau de
excitacao de energia, o carbono apresenta trés tipos distintos de hibridizag¢ao conhecidos
como: sp, sp? e sp3. Neste trabalho estamos interessados em hibridizacoes do tipo sp?
e sp3. Uma hibridizacao sp? ocorre entre um orbital s e dois orbitais p, formando-se 3
orbitais chamados de hibridos, os quais se mantém no plano, formando ligacbes o com
os elétrons do atomo vizinho, esta ligacao é responsavel pela robustez das estruturas nos
derivados do carbono. O orbital p nao afetado, o qual é perpendicular & estrutura planar,
pode saltar facilmente para atomos de carbono vizinhos levando a formacao de ligagoes 7,

assim, na Figura 2 podemos observar o processo de hibridizacdo sp?.

grafite fullereno-60

KCR R
“;:‘j'ﬁ'-“' Y

! i""\}.
OO
U -

fullereno-70 - nanotubo

Figura 1 — Alétropos do Carbono.

Por outro lado, a hibridizacao sp® com um orbital s e trés orbitais p formam 4

orbitais hibridos sp?, levando a ter somente ligacoes o, o elétron do orbital s ganha energia
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A A A
2p’ ] 2p’ [ 2p'-
2px' 2py' 2p7’ 2px' 2py' 2pz' 2px" 2py’ 2p7'
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1s’ f i 1s’ it 182—
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Estado fundamental Estado excitado ou ativado Hibridizag¢ao sp

Figura 2 — Representacao da Hibridizacao sp? no 4tomo de carbono.

A A A
wd T w3 w1
2px' 2py' 2p7’ 2px' 2py' 2pz' 2px’ 2py’ 2pz
sp+—{ 0 |6 [4]¢]
2¢ T == I == el [
Is’ i 1§’ ik 15— ]
> — —>
Estado fundamental Estado excitado ou ativado Hibridizagdo sp

Figura 3 — Representacdo da Hibridizacdo sp® no atomo de carbono.

e passa a ocupar um orbital mais energético, e os elétrons dos orbitais p perdem energia

e como consequéncia ocupam orbitais de menor energia (Figura 3). Com isso em mente

podemos descrever o grafeno.

Figura 4 — Folha de grafeno formando redes hexagonais de dtomos de carbono, as ligagoes
entre atomos sao as forcas de Van der Walls.

Grafeno, composto por atomos de carbono em uma rede hexagonal plana e de

espessura de apenas um atomo como mostrado na Figura 4, apresenta hibridizacio sp?,
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sendo o elétron do orbital 7 puro nesta hibridizagdo o de maior relevancia nas propriedades
de transporte e possiveis propriedades magnéticas, por apresentar os niveis de mais baixa
energia a baixa dopagem. Este material apresenta um comportamento semicondutor de
zero gap (semi-metal), j4 que a densidade de estados (DOS) no ponto K de alta simetria
¢é zero, ademais a baixas energias sua relagao de dispersao de energia em funcao do
momento ¢é linear para um ponto especifico de alta simetria na Zona de Brillouin. Nesse
ponto, os elétrons se comportam como particulas fermionicas sem massa, obedecendo a
equagao de Dirac (NETO et al., 2009). Este resultado faz com que grafeno tenha uma
estrutura eletronica tinica, sendo ideal para investigacoes de propriedades de eletrodinamica
quantica dentro da fisica do estado solido, como por exemplo o paradoxo de Klein, no
qual a probabilidade de transmissao das particulas é aproximadamente 1 ao atravessar
potenciais de barreira bastante elevada, ademais grafeno também foi um dos primeiros
candidatos para um isolante topolédgico, no qual efeitos de Hall quantico de Spin (QSH)
pode ser observado, porém este fendomeno interessante é estritamente limitado devido a
fraca interacao spin-6rbita no grafeno (HUANG; CHANG; MOU, 2012). Uma caracteristica
notavel no grafeno é sua estrutura de banda, no qual as bandas de valéncia e de condugao
se cruzam. Para encontrar a referida estrutura usaremos o método tight-binding o qual

seré estudado na seguinte segao.

2.1.1 O Método de Tight-Binding

Um dos métodos padroes para o calculo de estrutura eletronica é o método tight-
binding, este método é muito util quando a sobreposi¢ao da fungao de onda atomica entre
atomos vizinhos ¢ suficiente para descrever corregoes de atomos isolados de um sélido
cristalino (ASHCROFT; MERMIN, 1976). Este método foi originalmente proposto por
Bloch e consiste em fazer uma combinagao linear de orbitais atomicos localizados (LCAO),
sobre varios dtomos do sélido. O modelo tight-binding permite descrever a estrutura de
bandas ao longo de toda a zona de Brillouin, com a vantagem de ter um custo computacional
baixo, e dar bons resultados qualitativos em muitos casos. Seguindo o enfoque de Saito
(SAITO; DRESSELHAUS, 1998), podemos dizer que devido a simetria translacional da
célula unitaria ao longo das diregoes dos vetores da rede a;, qualquer funcao de onda da

rede satisfaz o teorema de Bloch. Matematicamente, esta condi¢ao pode ser escrita como,

T 0 = ®ay,  (i=1,..,3) (2.1)

onde T é o operador translacdo ao longo do vetor de rede a;, e k é o vetor de onda de
Bloch. A funcao de onda pode ser definida de varias formas, onde a forma mais usada
¢ uma combinagao linear de orbitais atémicos. Sendo assim, define-se a fungao de onda

®(k, 7), como a soma sobre a funcio de onda atomica (7 — R;) sobre o sitio 7,
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> (i —Ry),  (j=1,..m) (2.2)

onde R; ¢ a posi¢ao do dtomo e N é o nimero de células unitarias, assim 2.2 satisfaz a

condicao de Bloch

N - o —
Z BZk'(Rj_a)QO [77_ (RJ — 6):| (23)

1

Num sélido, as autofuncoes VU, (k, ), sdo definidas como uma combinacao linear de

fungoes de Bloch

(1) = 3 Cop(R@s(E, ) (2.4)

j'=1
onde, C}; sao os coeficientes a serem determinados. Ja que as fungoes V;(k, ) deveram
satisfazer o teorema de Bloch, a soma em 2.4 é tomada somente para orbitais Bloch

-,

@ﬂl;, 7). Dentro deste enfoque os autovalores E;(k)(j = 1,...,n) sao dados por

o (U H|Y,) [ HYEF
Ej(k) = = 2.5
) (W;]%5) SV (2:5)
onde H é o Hamiltoniano do sélido. Agora substituindo 2.4 em 2.5, temos

L2 CRCy(®lHIRy) 3 Hy(R)C5Cy
Eik) =2 = — (2.6)

2 CiCiy(@51®5) > S (k)CyCiye

J3'=1 ji=1

-

onde definimos Hj; (k) = (®;|H|®;/) como a matriz integral de transferéncia, pois des-

crevem a troca dos elétrons no estado 7 entre os diferentes atomos de carbono da rede e
S;ir (k) = (®;]®;/) como a matriz integral de overlap. Os coeficientes C;; sdo otimizados

de forma que E;(k) é minimo, assim temos

s Y Hy(R)oy >y (B0 0y,
aEl(k) _3i'=1 L Z Sj],(E)q)zJ/ =0 (27)

aq);kj B f: Sjj’<E)¢ij*q)ij’ L 7 * ? 7'=1
b > Sy (k) ®ij" @y
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Multiplicando ambos os lados por i Sjj/(/;)q)ij*@j/, temos
7'
> Hjj(k)Cij = Ei(k) Y Sjjr(k)Ciye (2.8)
=1 j=1
e, definindo um vetor coluna
G
G
C; = (2.9)
Cin
HC; = E;(k)SC;. (2.10)
S6 temos uma solugdo nao nula quando
det[H — E;(k)S] = 0 (2.11)

esta é a conhecida equagao secular, a qual utilizaremos para achar as estruturas
eletronicas de uma rede hexagonal. A rede do grafeno pode ser vista como duas sub-redes
triangulares de atomos A e B que formam a célula unitaria no espaco real pelos vetores
a V3 a 3
i = f,ia - —,—ia (2.12)
2" 2 2 2
sendo a = 2, 46A o parametro de rede e a.. = % =1, 424 6 a distancia interatomica entre

atomos de carbono. Da mesma forma, os vetores da rede reciproca sao dados por

- 2r 27 - 2 2w
bh=|—,— |, by=— — 2.13
' <a \/§a> ’ ( @ \/§a> ( )

Na Figura 5 é mostrada a rede hexagonal de grafeno e a primeira zona de Brillouin, onde

os primeiros vizinhos sao dados por

- a = a 1 - a 1
R (N A N T

No caso do grafeno, as propriedades eletronicas e de transporte sao devido ao
orbital m que se encontra perpendicularmente ao plano, assim nosso céalculo é reduzido a

diagonalizar uma matriz 2 x 2 das sub-redes A e B, como segue

H H
- an Hag ) g Saa Sar (2.15)
HBA HBB SBA SBB
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(b)

Figura 5 — a) Rede hexagonal do grafeno, mostrando os sitios A e B, formando a célula
unitaria (em azul) e os vetores d; (j=1,...,3), enumerando os primeiros vizinhos
b) Rede reciproca, onde sdo mostrados os pontos de alta simetria (I', M e K),
assim como os vetores da rede reciproca by e bs.

Assim, temos
1 N
HAA == <(I)A|H|(I)A Z T — RA ‘H|QO(T - RA)> = €gp (216)

= =/

R =R,

O mesmo procedimento pode ser aplicado no Hgpg, de modo que na parte diagonal
da equacao 2.15, temos o mesmo valor da energia do orbital 7. Para os elementos fora da

diagonal, temos que calcular H4p(pa) da seguinte forma,
1 N
Hap = (Pa|H|Pp) = N > e (@(7 — Ra)|H|p(7 — Rp)) (2.17)
AR5

considerando os vetores de 2.14, temos
Hag = (50 4% 1 F%) (i — Ra)|H|p(7 ~ Rp))
. . k.
= |ethwalV3 | eikya/2V3 g (;)] (=Vipr)

= _9<E)%pﬂ (2.18)

onde definimos g = e*v®/ V3 1 9¢ikya/2V3 (g (%) como o fator geométrico e —V,, =
(p(F — Ra)|H|o(F — Rp)) como o pardmetro de hopping entre orbitais 7 das sub-redes A

e B, que é dado na Tabela 1, ademais da equagao 2.18 também temos que Hps = H} 5,
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assim a matriz H é

H— ( B €2p _‘/ppﬂ‘g(];> ) (219>

Viopr g™ (k) €2p
Para os elementos de matriz de overlap, temos que Spo = Sgp=1¢€

* 1 J ik(Ra—R > B > B 7
Sap =Spa =5 2 "IN = Ra)lp(7 = Rp)) = Spprg (k) (2.20)
Ra,Rp

dessa forma, substituindo 2.19 e 2.20 em 2.11 , temos

€op — B (=Vipr + SppwE)g(E>

e =0 (2.21)
(_‘/ppﬂ + SppﬂE)g (k) €op — E

det[H — E(k)] = ‘

Diagonalizando a ultima expressao, obtemos a relagao de dispersao

B, = @t Vot h) (2.22)
1+ Syprw(k)

onde definimos w(k) como

w(E) = |g(R)2 = Jl + 4cos (@) cos (%) + 4cos? (k;a> (2.23)

Para simplificar os calculos analiticos, se utiliza a matriz S como uma matriz unitaria, ou

seja, um modelo de tight-binding ortogonal, e a ultima equagao fica

By = ey + Vypr (k) (2.24)

HAE

iy 3
AN, /ak
2 »
k_r 4 .

Figura 6 — Dispersao eletronica na rede hexagonal do grafeno. Mediante um zoom no
ponto K, pode-se observar que as bandas de valéncia e condugao se tocam,
formando o cone de Dirac (NETO et al., 2009).

Na Figura 6 ¢ mostrada a relagao de dispersao de energia onde €y, = 0 ¢ tomado

como o nivel de Fermi, onde pode ser observado que as bandas de valéncia e conducao se
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tocam, demonstrando a caracteristica semicondutora de gap zero no grafeno. Por outro lado,
outra carateristica notavel nesse material é que a baixas energias seus elétrons comportam-
se como particulas relativisticas sem massa, mostrando que sua relacao de dispersao seja
linear, para estabelecer ese fenémeno, fazemos uso da equacao 2.18 e expandimos o vetor

de onda k ao redor dos pontos K e K' como segue
9K +§) = g(nK) + ZVg(nK), n==+1 (2.25)

0s quais tem por valor K (l? "= (n%, O), dessa forma a primeira aproximacao, obtemos
9K +q) = > B+ D31 > K5 4 iZ(cﬂi)emﬁ@ (2.26)
5i o1 5

de modo que conseguimos separar dois termos que vamos calcular separadamente, assim

temos

23 2
Ze"’K"Si =1+ cos <37r) =0 (2.27)

iZ(Cf-5i)€in o= —T(iix +1qy) (2.28)

dessa forma, substituindo em 2.19, temos

0 +7, +if,
o _V3a ( p“py) (2.29)

C 20 T\ 4, — i, 0
onde foi usado a relacao p'= hqg. Diagonalizando a ultima equagao, obtemos a dispersao

de energia linear
E = +vy|p], (2.30)

onde vy é a velocidade de Fermi e tem valor vy = %V}wﬂ ~ 0.03c, onde ¢ é a velocidade
da luz. Fazendo uso da equagao 2.30 comprovamos que os elétrons no grafeno apresentam
massa nula devido a relacao

., 1 0°E

_ 98 ) 2.31
R o2 [F] (2.31)

Devido a estas propriedades relativisticas, pode ser observado o paradoxo de Klein
no grafeno, onde os elétrons podem-se mover livremente. Este fenémeno pode ser observado
ja que o gap no grafeno é zero. Na Figura 7 é mostrado uma representagao dos cones
de Dirac onde a aproximagao a baixas energias foi feita. Com a descrigao do modelo

tight-binding, podemos estender nossos calculos a um modelo de quatro orbitais mediante
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BAE

Figura 7 — As bandas de valéncia e conducao se tocam nos pontos K e K’, onde aparecem
os seis cones de Dirac.

os elementos de matriz dados por (SLATER; KOSTER, 1954), e definindo os cossenos

diretores entre os vetores (5:(2 =1,2,3)

2.6, ).0; Ji.0;
=20 =t g = (2.32)
|04 0| |0
assim, para o grafeno temos,
3 3
Lo =Y3 o V3 (2.33)
2 2
1 1
=1 == = 2.34
my ) mo 2; ms 27 ( 3 )
da mesma forma, para fora do plano
ny=ny =n3 =0 (2.35)

As integrais de transferéncia entre orbitais s e p em funcdo dos cossenos diretores sao

dados na Tabela 1. Os elementos de matriz sao dados por
3 .
(m/n)AB = Z an((si)emléi (236)
1

onde (m/n) representam as possiveis combinagoes dos orbitais s e p. A parametrizagao de
Slater e Koster consiste num método de interpolagao onde as integrais dos elementos de
matriz da equagao 2.5 sao substituidos por constantes que sao escolhidas para adaptar-se
a determinagao de energias para particulares valores de k, (i é o vetor entre um atomo
localizado na posi¢ao ﬁz(z = A) e outro dtomo localizado na posicao R;(j = B) e
etiquetamos os cossenos diretores da dire¢ao do vetor (i por [, m,n como na equagao 2.32,

apontando de um atomo a outro, de forma que as integrais ficam simbolizados por V
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como mostrado na 2.36 (SLATER; KOSTER, 1954). Dessa forma, obtemos os elementos

de matriz do Hamiltoniano para o grafeno dados por

(s/5)an =

(s/x)ap

-

( k‘ﬂl_i_elk(b_i_elk(;g)vsso
(l ik.51 +l eik.52 +l eil;:‘.gg)‘/spg

(S/y)AB (m1 ik.51 + mgy @zk 62 +mg elk 63)‘/5170

3 k 1 I
(x/x)AB 5 0S <(12$> Zaky/Qf] ‘/ppo [2 co (CL a:) mky/Qf_'_ efzaky/f ‘/ppﬂ
(@/y)as (Limae! o + lomge™™ + l3m36ik'53)(vppa Vopr)

1 aky\ . 5 N
(y/y)AB 5 COs <2> ezaky/2\/§ + e—mky/\/g‘| ‘/ppa + [2 COS ( ) ezaky/Q\/g ‘/ppﬂ
(2/%)an (ei];'gl + ko ei;;,5‘3)%pﬂ

e como consequéncia é obtida a estrutura de bandas do grafeno. Esta estrutura foi
calculada separadamente para cada banda, ou seja uma sub matriz 2 X 2 para a banda 7

e uma sub matriz 4 x 4 para a banda ¢ e mostrada na Figura 8.

(s/8)ap Vise  (@/2)an PVipot (1= 1) Vppr
(3/17>AB ”/spcr (I/y)AB lm(‘/ppa - ‘/prw)
(x/S)AB _l‘/spa (y/Z)AB mn(‘/ppa - ‘/ppw)

Tabela 1 — Elementos de matriz para os hoppings de primeiros vizinhos entre orbitais s
e p, 0s quais estao expressos em funcao dos cossenos diretores [,m,n. Outros
elementos de matriz podem ser encontrados permutando os indices.

H VALOR S VALOR
Vi 6769 Sy  0.212
Vo 5580 Sy, 0.102
Vipe  5.037 Sy 0.146
Ve  -3.033 S, 0.126

€ -8.868

Tabela 2 — Valores dos parametros das integrais de transferéncia e integrais overlap para

grafeno (SAITO; DRESSELHAUS, 1998).
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Figura 8 — Estrutura de bandas de grafeno usando um modelo tight-binding nao-ortogonal,
Os parametros para esta figura estdo dados em Tabela 2

2.2 Silicio e a Estrutura Eletronica do Siliceno

Silicio com niimero atémico 14, é o segundo elemento quimico mais abundante na
crosta terrestre depois de oxigénio, e é hoje em dia o elemento semicondutor mais usado
na industria eletronica e microeletronica atual. Silicio pertence a mesma familia que o
carbono, sendo sua configuragao eletronica (Ne)3s?3p?, onde (Ne) é a configuracio interna.
A diferenga com o carbono, silicio tende a formar compostos mais estaveis com hibridizacao
sp®. A Nanoeletronica baseada em silicio ¢ uma industria altamente promissora, onde
nanotubos de silicio e nanofitas, ja tem sido produzidas experimentalmente, assim como
investigagoes tedricas através de calculos de primeiros principios (FAGAN et al., 2000). A
necessidade de encontrar estruturas bidimensionais feitas de silicio, com uma geometria
semelhante ao grafeno tém levado a estudar o siliceno como um material prometedor que

passou da teoria ao experimento em poucos anos.

Siliceno é uma rede bidimensional de atomos de silicio que apresenta propriedades
similares ao grafeno (GUZMAN—VERRI; VOON, 2007), ja que é um semicondutor de
zero gap e a baixas energias os elétrons se comportam como particulas relativisticas sem
massa. Sua vantagem natural sobre o grafeno, se encontra em sua compatibilidade com
semicondutores baseados em silicio em outras formas estruturais, o que pode ser integrado

facilmente dentro da industria eletronica atual. Devido a essas e outras propriedades, o
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estudo de siliceno se torna cada dia mais fascinante e promissor dentro da fisica da matéria
condensada. Uma das peculiaridades do siliceno em relacao ao grafeno, esta no fato de que
siliceno apresenta uma geometria hexagonal planar e buckled. Siliceno em forma planar
obedece a hibridizacao sp? da mesma maneira que o grafeno, entao se queremos encontrar
a estrutura eletronica do siliceno planar, simplesmente substituimos os parametros de
grafeno pelos de siliceno. Por outro lado a geometria buckled ¢ devida ao grande raio
atomico do silicio (TAHIR; SCHWINGENSCHLOGL, 2012), o qual é responsavel pela
forte interagao spin-6rbita que leva ao efeito Hall Quantico de Spin (QSH) que poderia ser
observado (LIU; JIANG; YAO, 2011), e efeitos de potenciais elétricos podem ser observados
devido a sua estrutura buckling. Atualmente, ainda nao foi possivel sintetizar siliceno em
estado livre, mas, cientistas da Universidade de Marsella ja tem produzido com grande
sucesso folhas e nanofitas de siliceno sobre superficies de Ag(111)e Ag(110) (VOGT et
al., 2012; KARA et al., 2012), através de técnicas de deposicao de vapor e obtiveram
que os parametros estruturais destas estruturas estao em boa concordancia com previsoes

tedricas, mostrando que as nanofitas em Ag(110) sdo muito parecidas as de grafeno.

Figura 9 — Estrutura hexagonal do Siliceno buckled, observe-se que os atomos A (vermelho)
se encontram acima dos dtomos B (azul), ver texto para mais informagao.

Siliceno na sua conformacao buckled, a qual é mostrada em Figura 9, é a forma
energeticamente mais estavel; entendemos por buckled, que os atomos A e B da célula
unitaria do Siliceno nao sdo coplanares, é dizer uma folha de siliceno é formada de dois
planos atomicos (dtomos A acima dos atomos B). Na configuragao planar, as ligagdes m
resultam da sobreposicao dos orbitais 3p, dos atomos de silicio, mas essa sobreposicao é

fraca comparada com a sobreposicdo dos orbitais 2p, do grafeno, desta forma as ligacoes
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7 em siliceno planar (sp?) seriam fracas, j4 que a forca da ligagdo m é relacionada a
sobreposicao do orbital atémico, consequentemente essas ligagoes se quebrariam, de forma
que a configuracao sp? nao seria estdvel, levando essa hibridizacdo a uma de tipo sp?
(ver Figura 3). Devido a esta transigdo, a geometria planar sofre uma distorgao levando
a uma estrutura buckled, sendo esta configuracao a forma mais estudada na atualidade
(HOUSSA et al., 2010). Siliceno, seja na forma planar ou buckled, apresenta uma estrutura
eletrénica parecida com grafeno, suas bandas de condugao e de valéncia se tocam nos
pontos K e K’ formando os conhecidos cones de Dirac, além de que a baixas energias sua
relacao de dispersao ¢ linear, mostrando que seus elétrons sdo particulas fermionicas sem
massa (LEBeGUE; ERIKSSON, 2009). Por outro lado cabe realgar que tanto em siliceno
planar, assim como ocorre em grafeno, as autofung¢oes da banda 7 sdo dados por orbitais
p., enquanto que em siliceno buckled, suas autofungoes das bandas 7 sdo uma combinacao
linear dos orbitais s, py, py, p.. Este tltimo acontece porque na forma buckled as bandas 7
e o sao acopladas. Uma das vantagens do siliceno é justamente devido a sua estrutura

buckled, a qual é responsavel pela forte interacao spin-érbita que leva a que o efeito de

Hall Quéntico de Spin (QSH) seja observado (LIU; FENG; YAO, 2011).

Figura 10 — Definimos o angulo 6 entre a distancia Si-Si e a coordenada Z normal ao plano.
Quando ¢ = 7 recuperamos o plano do grafeno

Para encontrar a estrutura de banda do siliceno, usamos o método tight-binding
estudado na se¢ao anterior. Para isso definimos os vetores de primeiros vizinhos dados por

~_a<\/§1

DR 2,cot9> , by = = <_\/§ ! cot¢9> . by = = (0,—1,cot @) (2.37)

V3N 2 72 V3

onde a = 3.864 é o parametro de rede do siliceno, ademais, observe-se que a primeira e
segunda componentes desses vetores correspondem a equacao 2.14 e a terceira componente
¢é devido a configuracao buckled, sendo 6 o angulo entre a distancia Si — St e a direcao 2

normal ao plano (Figura 10). Dessa forma, usando a equagao 2.32, podemos encontrar os
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cossenos diretores desses vizinhos, dados por

V3 V3

I, = 786%9, Iy = —786719, I3 =0,
0 0
my = se;z , Mg = se;z ., ms= —senf (2.38)

ny = ng = ng = cos f

de modo que podemos encontrar as integrais de transferéncia entre os orbitais s
e p. Seguindo os parametros de Slater e Koster (Tabela 1), os elementos da matriz do

Hamiltoniano do siliceno sao

(5/8)aB = goVsso
(s/x)ap = g1 V- spo
(s/y)aB = 92Vipo
(s/2)aB = g3Vipo
(/%) aB = 94Vippo + 95Vipr (2.39)
(@/y)aB = 96(Vipo — Vipr)
(#/2)aB = 91(Vopo — Vipr)
(Y/y)aB = 98Vpo + 9o Vopr
(y/2)aB = 910(Vipo — Viprr)
(2/2) aB = 911 Vopo + 912Vppr

onde 0s g,(n =0, ...,12) sio dados por
o= 2o () (575) ron (G5) = [ () -2 (535 = (%2
o= et (%) o (ST ) en (33
= s s (%) o (355 ion (308)] s () - 2on (33
o= oot o () s (535 +on (555) |+ o (55) = ().
o g () o (i) o )

aky\ oty —itky 9 aky,\ ;oku
gs = 208 - e'i e Vs — 5%en 6 cos 53 e 2vs

e v (75 o (25 o (23
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g7 = iv3senb cos Osen <a2/§x> [cos <2a\/;y§> + isen (;\]}%N

sen’ aky\ ok _jaky
gs = 1 2 cos 5 e2s +4e V3

aky\ i ek sen?d aky\ i%kw aky
go = 2cos (;) e'2vs e Vs — Cos ; e' ™3 — sen?fe' Vs

ak Caky aky
gio = senf cosf [cos (;) R T ﬁ’]
gll e C082 9 [eig-gl _|_ eiE.gz _I_ 6iE.53i|
g12 = sen’d {e“;'gl + eiE~52 + 61‘12.53}

dessa forma a estrutura de siliceno buckled é mostrado na Figura 11.

10 s 1 L 1 L 1 L 1 ' u L L L 1 L 1 L L 1 L

ENERGIA (eV)

L
o
!

-15

k7mt/a

Figura 11 — Estrutura de bandas de siliceno buckled, usando um modelo tight-binding
ortogonal. Observe que as bandas 7 se tocam no ponto K. Os parametros
para esta figura estdo dados em Tabela 3

Da mesma forma, para encontrar uma matriz semelhante a 2.29, vamos a seguir o
procedimento descrito por (LIU; JIANG; YAO, 2011), para encontrar um Hamiltoniano
efetivo de baixa energia para o siliceno buckled, fazendo uso do método de tight-binding
estudado na secao anterior e comparar os resultados com os de grafeno. Uma deducao
mais detalhada é dada no apéndice A. Para o nosso propésito a matriz Hamiltoniana na

base {|p' >, [p7), Ipy). [p2):[s). Ipy)). [px), |s”)} para os elementos da equacdo 2.39 no



Capitulo 2. FEstrutura Eletronica do Grafeno, do Siliceno e das suas nanofitas 32

ponto K = (4“ O), é

3a’
0 0 0 0 0 Ve —iVy 0
0o 0 V; iVy 0 0 0 0
o VvV, 0 0 0 =V =iV, V
- | © —iVz 0 0 0 —le vl’l —iV, (2.40)
o 0 0 0 A -V, —iVy 0
Vo 0 =V, 4V =V, 0 0 0
iVy 0 GV, V) =iV, 0 0 0
o 0 V, iV, 0 0 0 A
onde, definimos
’ 3 .92
‘/1:18111 0(Vepr — Vipo)
3
Vo = = sin 0V,
2
P T
Vi = B sin 6 cos (Vipr — Vipo)
ademais A = —7.03eV/, é a energia do orbital s. Para diagonalizar o Hamiltoniano

mostrado em 2.40, fazemos transformacgoes unitarias
A L ooa, 4 A
Py = —ﬁ(px +ipy) = |py)
1 .
w3 = —ﬁ(pf +ip,)) = [pZ)
Loa a L 5,.B
——= Wy —ipy) — —= (7 +ipy)

2 V2
1 Looa 4 I 5, .5
o= [ﬂ(m —ipy) — ﬁ(px + ip,, )] (2.41)

Y3 =

Sl

2

dessa forma, podemos reescreve o Hamiltoniano numa nova base {p2, s, o2, pB, s8, o1, ¢3, ¢4}
A mudanca de base é feita encontrando a matriz unitaria U; a qual pode ser construida pro-
jetando os autoestados novos sobre os autoestados originais, de forma que o Hamiltoniano

pasa de Hy a H; como

Hy — Hy, = U/ HyU, (2.42)
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assim, obtemos

0 0 —iV5 0 0 0 0 0
0 A Vo 00 0 0 0
Vs =iV 0 0 0 0 0 O
H, = 0 0 0 0 O —Z.‘/g 0 0 (2.43)
0 0 0 0 A —iV, 0 0
0 0 0 V3 Vo 0 0 0
0 0 0 0 O o Vi o0
0 0 0 0 O 0 0 -

onde V| = 2V1/, Vo = \/§V2/, Vs = \/5‘/3/ Desta forma, podemos dividir H; em trés

sub-matrizes,

0 0 —il 0 0 —iVj B
Hi=| 0 A iV, | Hg=| 0 A —iVp | .H. = ( 01 . ) (2.44)
Vs —iVa 0 Vi iVa 0 !

e podemos diagonalizar cada uma separadamente, restando ao final uma matriz na forma

diagonal dada por

eg 00 0 O 0 O O
0 e 0 0 0 0 0
0 0 &g 0 0O 0 0 O
Hi _ 0 0 0 & O 0 O O (2.45)
0 0 0 0 e O 0O O
0 0 0 0 0 e 0 0
o 0 0 0 0 0o VWV o0
0o 0 000 0 0 =WV

. . . V4 /
a ultima matriz foi encontrada fazendo uma nova mudanca de base que leva H; até H,
(Ver apéndice A para maior informacao), ademais os autoestados de mais baixa energia

sao dados por

60) = wn[p) + ) + gy [j§<|pf> - z’@f»]
60) = tnalp?) — wnls®) + usn [—jiupﬁ ; z'rp;;‘>>] (2.46)

onde w11, Uo7, u31 sao elementos da matriz U;, de maneira que formando a matriz, temos

Hy = ( (p1|Hg |p1) (1| Hi|oa) )

(2.47)
<¢4’HK‘¢1> <¢4’HK|¢4>
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Agora, para observar o comportamento a baixas energias, fazemos uma expansao k — K+¢,
obtendo

0
HK = 81]2 + ( Ui+ ) (248)
veg— 0

com a velocidade de Fermi vy

’Uf = T[ 11(‘/;)p7r Sin2 9 + ‘/ppO' COS2 0) — ugl + 2U11U,21 COSs 0‘/;1,0

1 )
- §|U31|2 sin’ e(vpzw - Vppﬂﬂ (2.49)

onde ¢ = ¢, +1qy, q¢- = ¢ — 1qy. A quantidade entre colchetes é o pardmetro de
integral de transferéncia entre as bandas 7 para siliceno, comumente simbolizado por t e
seu valor ¢ aproximadamente 1.6eV. Quando ¢ = 7 recuperamos a velocidade de Fermi
do grafeno (v = —?V}wwa). Os elementos de matriz sao dados pela parametrizagao de
Slater e Koster (Tabela 1) e os pardmetros para as integrais de transferéncia sao dados
em Tabela 3. A equacao 2.49 é um resultado geral, aplicavel a outras estruturas buckled

teoricamente estudadas como germaneno.

Sistema Viso Vo Vo Vipr 0 vy (10°m/s)

Siliceno -1.93 254 447 -1.12 101.7° 5.52
Germaneno -1.79 236 4.15 -1.04 106.5° 4.57

Tabela 3 — Valores dos parametros das integrais de transferéncia de siliceno e germaneno
onde as unidades estao em eV. Também é mostrado os valores de vy e 0.

2.3 Nanofitas de Siliceno

As nanofitas de siliceno sao cortes em folhas de siliceno ao longo de uma determinada
direcdo, resultando em bordas bem definidas. A presenca de bordas nas nanofitas apresenta
um fendmeno interessante no comportamento dos elétrons. Nanofitas de siliceno, foram
recentemente sintetizadas e observadas através de images STM (Scanning tunneling
microscope), as quais amostram um comportamento semelhante as nanofitas de grafeno.
Estas nanofitas foram crescidas epitaxialmente sobre uma superficie de prata (Ag)(VOGT
et al., 2012; PADOVA et al., 2012; KARA et al., 2012; PADOVA et al., 2010). O substrato
de prata é ideal para o crescimento das nanofitas, devido a que as misturas de Ag — Si
sao muito baixas. A diferenca com as nanofitas de grafeno, as nanofitas de siliceno nao
apresentam reatividade nas bordas, fazendo que estes sistemas sejam quimicamente mais

estaveis que sua contraparte do grafeno (AUFRAY et al., 2010). Na Figura 12, é mostrada
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Fazendo siliceno

Ag(i)

passo |: Colocamos uma pastilha de silicio cristalino —passo2:Aquega o silicio a que comece a sublimar. passo3: dtomos de silicio espontaneamente
acima da tira (Ag) no vicuo, organizados sobre a superficie de
prata  como siliceno.

Figura 12 — Sintese de nanofitas sobre superficies de prata (Ag). Tomada de (BRUMFIEL,
2013)

uma representacao de como se obtiveram as nanofitas, mostrando uma geometria hexagonal

na superficie de prata.

Os tipos de bordas que estudaremos nesta dissertacao sao as bordas armchair
e zigzag. Seguindo as convengoes usadas para grafeno (D.A.BAHAMON, Julho 2011),
usamos o método tight-binding para obter as estruturas de bandas das nanofitas, as quais
sao construidas na forma buckled, para isso usamos uma caixa de linha tracejada para
definir a célula unitaria, cada célula tem 2N atomos, onde N é o numero de linhas zigzag
para a nanofita zigzag e o nimero de dimeros para as nanofitas armchair. Da Figura 13
(a), podemos obter o Hamiltoniano para a nanofita zigzag onde M é o ntimero total de
células unitarias. Para definir as posi¢oes dos dtomos a (vermelho) usamos o novo vetor

ma, = m+/3a. Com isto em mente o Hamiltoniano é dado por
M,N
H=—t> {la,m,n)(b,m —1/2,n|+ |a,m,n)(b,m,n — 1|+

la, m,n)(b,m +1/2,n| + h.c} (2.50)

e a funcao de onda pode-se escrever:

1 MN - -
= W Z eZkRm{a(kv n)|a, m, n) + b(kv n)|b7 m, TL)} (25]')

onde |a(b),m,n) é o orbital da subrede A(B) que se encontra na posicao n da célula

¥)

unitaria m definida pelo vetor R, = md,, a estrutura de banda de uma nanofita zigzag é

dado por

—

Ea(k,n) = —t [b(/;‘, n)2 cos (

kx Qay

) +b(k,n — 1)1 (2.52)
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de forma similar, podemos obter

Eb(k,n) = —t [a(lg, n)2 cos <kx2az> +a(k,n+ 1)] (2.53)
=== | zigzag
: n:NZ ——————————— a/rmchair

D
o]

Figura 13 — Configuragao de nanofitas zigzag (a) e armchair (b). Definimos a célula
unitaria m como uma caixa de linha tracejada para ambas estruturas.

As nanofitas zigzag apresentam um comportamento metalico, onde a banda de
valéncia mais alta e a banda de conducao mais baixa sao degeneradas e como consequéncia
uma banda plana aparece, essa banda plana aumenta a medida que o niimero de linhas
zigzag (IN,) se incrementa. Na figura Figura 14 mostra-se trés tipos de nanofitas zigzag
de siliceno. Devido a seu comportamento claramente metélico, as nanofitas zigzag sao
estruturas importantes para investigar propriedades magnéticas e eletronicas. Assim ao

aplicar potenciais elétricos e interagdes spin-Orbita, aparecem efeitos interessantes que

Ent

-t —n2 0 w2 =« - —n/2 2 =
ka, ka,

(a) N, =5 (b) N, =15 (¢) N, =40

Figura 14 — Estrutura de bandas para diferentes larguras de nanofitas zigzag de siliceno,
observe-se como a banda plana aumenta quando a largura cresce.
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E/t

(a) N, =15 (b) N, = 16 (¢) N, =17

Figura 15 — Estrutura de bandas para diferentes larguras de nanofitas armchair de siliceno,
observe que as nanofitas com N, = 15 (a) e N, = 16 (b) apresentam carater
semicondutor, enquanto que a nanofita com N, = 17 (c) apresenta carater
metalico.

serdao tratados no préximo capitulo. Da mesma forma, para uma nanofita armchair como
mostrado na Figura 13 (b), seu Hamiltoniano ¢ dado por
M,N

H=—t> {la,m,n)(b,m —1/2,n|+ |a,m,n) (b,m,n — 1]

m,n

la, m,n) (b,m,n + 1| + h.c} (2.54)

usando a fun¢ao de onda dado por 2.51 e seguindo o mesmo procedimento dado para a

nanofita zigzag, temos a estrutura eletronica
Ea(k,n) = —t{b(k,n)e™""=" + b(k,n — 1) + b(k,n + 1)} (2.55)
semelhantemente para atomos b

Eb(E,n) = —t{a(k,n)e"s" + a(k,n — 1) + a(k,n +1)}. (2.56)

As nanofitas armchair apresentam comportamento metdlico ou semicondutor
dependendo da largura da fita (IV), como no caso de nanofitas de grafeno (WANG, 2013).
Desta forma, quando N, = 3p + 2 sendo p um numero inteiro, o sistema é metalico, e
quando N = 3p, N = 3p + 1 o sistema é semicondutor. No caso das nanofitas armchair
semicondutoras, quando a largura se torna muito grande, o gap tende a zero (DING; NI,
2009). Figura 15 mostra trés nanofitas armchair com diferentes larguras. O estudo das
nanofitas de siliceno, é de intenso interesse devido as semelhancas com as nanofitas de
grafeno, poderiamos dizer que o seu estudo tem potenciais aplicagdes devido a indtstria

tecnologica atual do silicio e a fabricagao de dispositivos spintronicos.
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2.4 Efeito de Strain na estrutura de banda de siliceno

Como ja foi mostrado no siliceno, as bandas m e 7* se tocam no ponto K sendo
que a baixas energias sua dispersao eletronica tornasse linear, um método comumente
usado para tentar abrir o gap entre as bandas de valéncia e de condugao ¢ aplicando uma
tensdo na folha de siliceno (strain), como mostrado na Figura 16. Este tipo de construgao
causa deformacoes na rede do siliceno o que leva a uma renormalizacao das distancias
entre os primeiros vizinhos, e os vetores que representam os pontos de alta simetria sejam
modificados e como consequéncia a estrutura de banda de siliceno dado por Figura 11
mudaria. Nesta secao aplicaremos strain na direcao armchair e na direcao zigzag. Ao aplicar
strain nas distancias dos primeiros vizinhos dado por equagao 2.37 s6 nas componentes

r — vy, de acordo com

-

5 = (I +€)d, (2.57)

onde J; representa os vetores de primeiros vizinhos com strain, I ¢ a matriz unitaria 2 x 2

e €, representa a matriz de strain, obtemos os vetores dos primeiros vizinhos modificados,

dados por
2 a a a a a
0] =¢=(1+ + ——=€19, €1 + —=(1 + , —=cot 0 2.58
1 {2< €11) 2\/5612 2621 2\/5( €22) \/gco } ( )
2 a a a a a
5= —=(14€11) + —=€19, ——€21 + —=(1 + €93), —= cot 0 2.59
2 { 2( 1) 23 12, ~5 €21 2\/§( 22) 73 } ( )

gg = {—\;%612,—\;%<1+622)7\;L§C0t9} <26O)

de igual forma os cossenos diretores definidos por 2.32 sao dados por

067 i .oy
=l =t e = B (2.61)
[ [ I

onde as componentes €11, ..., €29 obedecem a matriz de strain dada por

cos® ¢ —Isen?¢p (1 + 1) cos pseng
e=v (2.62)
(1+ 1) cos pseng  sen’¢ — 1) cos® ¢

onde v é o parametro de strain, o que fisicamente representa a magnitude de defor-
macao nas distancias interatémicas da rede quando considerada sem strain, ¢ o angulo de
strain e ¥ o coeficiente de Poisson do Silicio. Na Figura 16 pode-se ver uma representacao da
tensao exercida sobre uma folha de siliceno, quando mudamos o plano z—y para ' —y . Vale
precisar que a rede do siliceno é elasticamente isotrépico (L.D.LANDAU; E.M.LIFSHITZ,
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1980), por tanto o pardmetro de strain torna-se uma quantidade ajustével. Seguindo
a abordagem de (PEREIRA; NETO; PERES, 2009), os vetores dados por 2.58, 2.59 e
2.60 levam a um renormalizacao dos parametros de hopping da equacao 2.36, assim uma
hip6tese mais razoavel é um decaimento exponencial (D.A.PAPACONSTANTOPOULOS
M.J.MEHL; M.R.PEDERSON, 1998) expresso como

Vm,n(az) _ an€—3.37(6i/a0—csc,9) (263)

_.I_ ’;.k'_"_._' Se< = YT m e m e m = e

L 1 o o
o e

Figura 16 — Esquema de uma tensao aplicada no siliceno em uma direcdo arbitraria. A
rede do siliceno por ser tomada em relacio aos eixos £ —y ou & — v, que
diferem entre si por uma inclinagdo de dngulo ¢. Adaptada de (PEREIRA;
NETO; PERES, 2009).

onde V}, ,(d;) sao os novos valores de hopping entre orbitais s e p que dependem
das distancias dos primeiros vizinhos e V,, ,, ¢ o hopping sem strain. Se 6 = 90° temos a
renormalizacao dos parametros de hopping do grafeno. Da mesma forma como foi mostrado
em 2.64 os pontos de alta simetria precisam ser modificados como (OLIVA-LEYVA;
NAUMIS, 2013)

["=U+el, M'={I+4+¢eM, K =(I+¢K (2.64)

Figura 17 mostra uma representacao de como a rede hexagonal no espago reciproco
foi alterada devido ao strain de acordo com as equacoes dada por 2.64. Dessa forma
os elementos de matriz do Hamiltoniano dado por 2.39 e os g,(n = 1,...,12) seriam
modificados. Na Figura 18 pode-se ver como no ponto K a banda 7 abre um gap entre
as bandas de valéncia e condugao para na diregao zigzag (¢ = 0°). Na Figura 19 temos
aumentado o parametro de strain, onde pode-se observar que o gap aumenta conforme v

aumenta. Na Figura 20 aplicamos strain na dire¢ao armchair (¢ = 90°), onde observamos
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Figura 17 — Representacao da aplicagao de strain uniaxial na rede hexagonal no es-
paco reciproco. Rede hexagonal antes da deformagao (linha continua) e rede
hexagonal com deformagao (linha tracejada).
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Figura 18 — Estrutura de bandas de siliceno sem strain (a) e com strain aplicado ao longo
da direcao zigzag (¢ = 0). Observe a abertura de um gap no ponto K

que a abertura do gap no ponto K, é mais notéria que para o caso em que o strain
foi aplicado na direcdo zigzag, assim na Figura 21 o tamanho do gap é maior. Outra
consequéncia notavel que podemos observar ¢ que modulando o angulo e o parametro
de strain, pode-se observar que a altura entre a banda 7* (vermelha) com a banda o
(preta) varia o que pode levar a fétons provenientes da luz interatuem com os elétrons
ocasionando transi¢oes intrabanda direta e indireta o que pode ser 6timo para a construcgao

de dispositivos 6pticos.

Por outro lado, podermos esperar que ao aplicar uma tensao compressiva, a rede
reciproca seria comprimida, e o gap na estrutura de bandas seria reduzido consideravelmente.

Devemos ter em conta que nossos resultados, sao iniciais e ainda se estao dentro do marco
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(a) v =0.10 e ¢ = 0°
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(b)v=015e ¢ =0°

Figura 19 — Estrutura de bandas de siliceno para v = 0.10 (a) v = 0.15 e ¢ = 0°(b).
Observe como o gap aumenta conforme se incrementa o parametro de strain.
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(b)yr=0.1e ¢ =90°

Figura 20 — Estrutura de bandas de siliceno para ¢ = 90° (direcado armchair). Observe
como o gap aumenta conforme o incremento do parametro de strain.

teodrico, ja que ainda o siliceno nao se encontra em forma livre como tinhamos falado na

secao anterior. Os valores usados para v, sao valores tipicos usados para grafeno como
pode se encontrar em (MOHIUDDIN et al., 2009), ademais a abertura do gap no ponto

K, é gerada inclusive para valores pequenos de strain, este comportamento é diferente do

grafeno, apesar de que sua estrutura de banda ¢é similar, isto acontece basicamente devido

a que as ligacoes S7 — S7 sdo mais flexiveis que ligagoes C' — (', e como consequéncia

a abertura do gap em grafeno ocorre para valores maiores de v (KALONI; CHENG;
SCHWINGENSCHLOGL, 2013; PEREIRA; NETO; PERES, 2009).



Capitulo 2. FEstrutura Eletronica do Grafeno, do Siliceno e das suas nanofitas 42

ENERGIA (eV)

VK . f‘ - ‘MI K

Figura 21 — Estrutura de bandas de siliceno, com v = 0.15 e ¢ = 90°.

Figura 22 mostra a variacao dos valores do gap em funcao do parametro de strain
no ponto K. Os valores do gap de siliceno sao maior no caso em que o strain é aplicado ao

longo da borda armchair (¢ = 90°), do que os valores obtidos ao longo da dire¢ao zigzag

(¢ =0).
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Figura 22 — Variagdao do gap no ponto K em funao do parametro de strain. Como pode
ser observado, os valores do gap para o angulo ¢ = 90° sao maiores que o
angulo ¢ = 0°.
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3 Interacdo Spin-Orbita e Efeito de Potencial

Elétrico Externo

A interacao spin-6rbita (ISO) é um fenémeno relativistico, que entra como um
termo de correcao das energias na equacao de Schrodinger. Esta interacao é responsavel
pela divisao dos niveis de energia levando a observacao de gaps em moléculas e atomos.
A interacao spin-Orbita acontece devido a que o elétron sente um campo elétrico devido
ao nucleo atdémico, que consequentemente faz que este elétron experimente um campo
magnético efetivo, o qual se acopla ao momento magnético do elétron (STRANGE, 1998).

A interagao spin-Orbita atomica é dada por

H,, = &(r)L.S, (3.1)

onde o termo £(r) = ch%% é o parametro de acoplamento spin-orbita, m é a masa do
elétron, ¢ a velocidade da luz, L é o momento angular do elétron e S o momento do spin.
Sabemos que o potencial de Coulomb é dado por
Ze?
V =
4megr

(3.2)

com Z o numero atomico e €y a constante dielétrica, de forma que o parametro de
acoplamento £(r), resulta

Ze? 1

8megm2c? r3

§(r) = (3-3)

Uma consequéncia notavel da tltima equacao, é que podemos definir a constante de

estrutura fina como

e? 1
o = ~ —
dmeghc 137

(3.4)

onde o é uma constante que caracteriza a forca da interagdao eletromagnética,
ademais é adimensional, é dizer que é independente de qualquer sistema de unidades que
se utilize. Combinando a tltima equacao com 3.3 e colocando o resultado em 3.1, obtemos

Zah

2mZ2er3

H,, = L.S. (3.5)

Por outro lado, conhecemos da mecanica quantica a relagao

J?=I1*+2L.5+ S (3.6)



Capitulo 3. Interagio Spin-Orbita e Efeito de Potencial Elétrico Externo 44

e com um pouco de algebra, temos

|
L.S= 5(J? — L* - 5% (3.7)

de modo que podemos escrever H,, como

hoJ2— LS

dm?2c 73

H,=Z«

Calculando o valor esperado na iltima equacao, obtém-se
<Hso> = / qj;,l’j’ijso\Pn,l,j,mdeS

SoliG 1 1+ 1)~ 374 () 39

= J« —
dm?2c 73

onde foi usado s = 1/2, que representa o spin do elétron e o fato que
3
JU =i+ D)2, L2 =[(1+1)R*Y, S*U = 17@2\1/ (3.10)

Por outro lado se [ # 0 tem-se que j =1 £ 1/2 o que leva a um desdobramento de

cada nivel de energia em dois outros, assim o valor esperado de %3 é dado por

<rl3> B (ZiO;Zw)g (1 + 1)2(2l +1) (3:11)

Substituindo esta expressao em 3.9 e lembrando que para dtomos hidrogenoides
2

Ey = O‘TmCQ = 13, 6eV, temos

ZYj(j4+1) —1(1+1)—3/4
nd I+ 120+ 1)

(Hy,) = &g = a’E, (3.12)

desta ultima equagao pode-se observar que a magnitude de &, aumenta com o niimero
atomico Z, e ainda pode-se observar que existe uma dependéncia com o ntimero principal
n. Desta forma, temos que para o atomo de silicio Z = 14, n = 3, [ = 1, de forma que
substituindo esses valores em 3.12 encontramos que em atomos de silicio &, ~ 196meV .

Por comparacao, num sélido cristalino a divisao de energia no ponto I' é &, = 34meV .

3.0.1 Interacdo Spin-Orbita Rashba em Siliceno

Na secao anterior estudamos a interacao spin-érbita atomica, a qual pode mostrar
efeitos importantes na estrutura dos sélidos. Nesta se¢do estudaremos a interagdo SO do
tipo Rashba, que surge quando o plano do siliceno encontra-se sobre um substrato ou um
campo elétrico perpendicular ao plano. No presente trabalho somente vamos considerar
efeitos de campos elétricos, ja que essa interacao devida a um substrato possui uma maior
complexidade de estimar. Usando as regras do produto misto na equacao 3.1 e lembrando

que L=7x P, a interagao spin-Orbita de Rashba é dada por



Capitulo 3. Interagio Spin-Orbita e Efeito de Potencial Elétrico Externo 45

eh =

com S = %5’, onde ¢ sao as matrices de Pauli, E = EOZ ¢ o campo elétrico na
direcao A , € p é o momento linear do elétron. Seguindo o procedimento dado por Martino
(MARTINO; EGGER, 2005), e usando o formalismo de segunda quantizagdo, podemos

expressar a equacao anterior como

AR -
Hgr =1 > ch (G.1i5)apcip + hoc. (3.14)
451 (i.j)as
onde definimos o pardametro Rashba A\p = %’ e o vetor U; ; = 5” x Z, onde 5” sao 0s

vetores de primeiros vizinhos sobre a soma (i,5) de um determinado sitio, ¢!, (¢; 3) sdo os
operadores de criagao e destruigdo com spins «(f) nos sitios i(j). Agora podemos analisar
o efeito dessa interacao spin-érbita Rashba nas nanofitas armchair e zigzag. Fazendo uso
do método estudado na secao 2.3 podemos obter a estrutura de bandas, dessa forma,
podemos descrever o efeito Rashba em nanofitas zigzag mostrado na Figura 13(a), assim
para usar a equacao 3.14, é necessario conhecer os primeiros vizinhos de um determinado

sitio, que pertence a célula unitaria m e localizado numa certa linha n, com o qual temos

- V3. 1. - V3 s 1
Om,m+1/2 = 7%1‘ Z+ﬁj s Omm—1/2 = 7%1‘ —H“ﬁj (3.15)

(5n,n71 = _aszj; (316)

de forma que os vetores u; ; sao

— 1 el \/§ e — 1 a \/g e
Up(m+1/2) = AR (2%’5 - 20y”8> . Um(m-1/2) = AR (2%"8 + 2%’5) (3.17)

ﬁn,n—‘rl = —)\Rgg’ﬁ (318)

assim a funcgao 2.51 serd escrita como

M,N
1 )

b ikBm (T I
|U) = T n%%e {a(k,n,1)|a,m,n, 1) + b(k,n,T)|b,m,n, 1)+

a(k,n, Dla,m,n, 1)+ b(k,n,1)|b,m,n, 1)} (3.19)
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e usando o método dado na secao 2.3 para spin-up, temos

Ea(E, n,T) = —iAg {b(E, n, )2 cos (a; — 2;) + b(l;, n— 1,¢)} (3.20)
Eb(k,n,1) = idg {a(/;f, n, 1)2 cos (“2 4 2;) bk, + 1,¢)} (3.21)

e para spin-down tem-se

Ea(k,n,]) = —i)\g {b(lg, n,1)2 cos (a; + 2;) +a(k,n— I,T)} (3.22)
Eb(l;:,n,i) = i)\g {a(E,n,T)Q cos <a22 — 2;) + a(l;,n - 1,T)} (3.23)

Seguindo o mesmo procedimento para nanofitas armchair Figura 13(b), temos para

elétrons com spin-up

27

Ba(k,n,1) = ixg{e 5 b(k,n— 1,1) + e 5b(k,n+1,1)} — Agb(k,n + 1, })e™"2%(3.24)

kxaq

2 (3.25)

Eb(k,n,1) = idp{e'Talk,n — 1,)) — e "Falk,n+1,1)} + Apa(k,n + 1, ))é

também para elétrons com spin-down, temos

27

ECL(E, n, ¢) = _Z.)\R{e_i?b(lg7 n— 17 T) + el%rb(];a n -+ ]-7 T)} - ARb(Ea n -+ ]-7 ¢)6_1%326>

ikrag
L

Eb(k,n,}) = idr{e'Talk,n — 1,1) — e " Falk,n+ 1,1)} + Apa(k,n + 1, 1)e" %" (3.27)

na Figura 23 é mostrado o efeito de interacao spin-6rbita Rashba numa nanofita
zigzag, esta interacdo quebra a degenerescéncia do spin do elétron, mas nao abre gap entre
as bandas de valéncia e condugao, e como consequéncia a banda plana continua e o carater

metalico nao é alterado.
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0 #wn2 = 3n/2 2=m
ka,

Figura 23 — Estrutura de banda de uma nanofita zigzag de siliceno para N, = 40 com
interacao spin-orbita Rashba, para Az = 0.05¢, onde pode-se ver a quebra da
degenerescéncia do spin.

3.0.2 Interacdo Spin-Orbita Intrinseco em Siliceno

Outra interacao importante presente na rede hexagonal é a interagdo spin-érbita
intrinseco, esta interacgao foi primeiramente estuda por (HALDANE, 1988) e usada para
descrever o efeito Hall Quantico de Spin em grafeno (KANE; MELE, 2005b). Esta interagao
surge da propria interagao spin-orbita intra-atomica dos atomos de silicio e de carbono no
caso do grafeno (KANE; MELE, 2005a; DINIZ; GUASSI; QU, 2013).Esta interacdo no

formalismo de segunda quantizacao pode ser escrita como

. )\80

H,, = @3\/3 > Vijcj»aaéﬁcjﬁ + h.c. (3.28)
((ig))aB
onde ), ¢ a constante de spin-6érbita intrinseco, v;; = % = j:l%, com ci e 5] as duas
i X0j

ligagoes mais préximas conectando o vizinho seguinte e a soma é tomada sobre os pares
((i5)) dos segundos vizinhos de um sitio, o vetor unitério +k ¢ tomada se o elétron ao ir
do sitio j a ¢ vira a esquerda para chegar até a segunda ligagao e —k se o elétron vira a
direita. Da Figura 13(a) podemos obter os v;; para as nanofitas zigzag, assim para elétrons

com spin-up, temos

sen(kza,)a(k,n, T)} (3.29)
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0 m2 = 3m/2 2nm 0 w2 = 32 2=
K a, k a;
(a) Estrutura de banda sem ISO intrinseco (b) Estrutura de banda com ISO intrinseco

Figura 24 — Estrutura de bandas de uma nanofita zigzag de siliceno com Ay, = 0.0t e
Ar = 0.0t(a) Ay = 0.039¢, Ag = 0.0t (b). Observe-se que ISO intrinseco nao

abre gap na parte central, mas abre gap nos pontos K e K’.

b 1) = =2 {sen (B2 o = 10) 6+ 1) -

sen(kza.)b(k,n, 1)} (3.30)

e para elétrons com spin-down, tem-se

Ea(k,n,]) = 2X\,a? {sen <k””2az> [a(E,n —1,]) +alk,n + LU} -
sen(kyaz)a(k, n,i)} (3.31)
Eb(l;, n,l) = —2X,a2 {sen (kxaz> )+ b(k: n+1 i)]
sen(kya.)b(k,n (3.32)

Na Figura 24 (a), é mostrada a estrutura de banda de uma nanofita zigzag de
siliceno, sem ISO intrinseco. Esta figura é gerada ao fazer um zoom da Figura 14 (c),
esta estrutura esta composta por estados de borda (banda plana que une K com K’) e
estados bulk. Cada estado encontra-se quatro vezes degenerado (duas degenerescéncias
do spin do elétron e duas degenerescéncias do spin do vale ou comummente chamado de

pseudo-spin). Na Figura 24 (b) é mostrada o efeito da ISO intrinseco, esta interagao abre



Capitulo 3. Interagio Spin-Orbita e Efeito de Potencial Elétrico Externo 49

gap nas bordas K e K’ quebrando a degenerescéncia do pseudo-spin, levando que agora
cada estado somente fique com uma dupla degenerescéncia de Kramers devido ao spin
do elétron que nao foi quebrada. Por outro lado no ponto Ka, = m o comportamento é
metalico, este configuragao isolante nas bordas e metdlico no centro é uma aplicacao a
futuros dispositivos conhecidos como isolantes topoldgicos. Para as nanofitas armchair

usamos a Figura 13(b), assim temos para elétrons com spin-up

Ea(lZ, n,T) = —idso {2 cos (k‘xaa> [a(E,n -1,1) - a(E, n -+ 1,T)} +
a(k,n +2,1) —a(k,n - 2,1)} (3.33)

Eb(k,n, 1) = i {2 oS (kga“) {b(E, n—1,%) = b(k,n + LT)} +
b(k,n +2,1) = b(k,n —2,1)} (3.34)

da mesma forma para elétrons com spin-down, temos

Ea(k,n,|) = i), {2 cos (k:gaa> [G(E, n—1,1) —a(k,n+ 1&)} +

a(k,n+2,1) —a(k,n—2,1)} (3.35)

(R, 4) = iAo {2005 (%52 ) o = 1,0) = (-4 1.0)] 4

b(k,n +2,1) = b(k,n —2,1)} (3.36)

Na Figura 25 (a), ¢ mostrada a estrutura de bandas para uma nanofita armchair
de siliceno, para N, = 16, onde o comportamento é semicondutor, por outro lado na
Figura 25 (b,c) pode-se ver o efeito da ISO intrinseco, esta interagao tende a reduzir o
gap quando \,, aumenta, assim na Figura 25 (b) temos Az, = 0.05tV e Ay, = 0.1t para
Figura 25 (c)



Capitulo 3. Interagio Spin-Orbita e Efeito de Potencial Elétrico Externo 50

1|\‘1’_7| 1 S
5 of 1 & of ]l s

_1- 7L 2N\ ] _1- LN ] _1- A

- w2 0 w2 =w -t w2 0 w2 =w - w2 0 w2 =w
ka, ka, ka,
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Figura 25 — Efeito de ISO intrinseco sobre a estrutura de bandas de uma nanofita armchair
de siliceno sem ISO intrinseco (a) e com ISO intrinseco (b,c), ademais Ag =
0.0tV. Observe-se que o gap diminui com aumento da [SO intrinseco.

3.0.3 Interacdo Spin-Orbita Rashba Intrinseco em Siliceno

A interagdo spin-orbita intrinseco de Rashba é devida a propria estrutura buckled
e gerada por efeitos de campo elétrico aplicado na direcao normal ao plano do siliceno,
esta interagdo pode se expressar em termos de segunda quantizagao como (LIU; JIANG;
YAO, 2011; EZAWA, 2012; AN et al., 2013)

Hg = —ig)\RI > pijel, (G x 5_6ij)zﬂcj5 + h.c. (3.37)
((ig))aB

onde Aps é a constante de interacao Rashba intrinseco, p;; = +1, onde +1 ¢ para sitios A
e —1 é para sitios B, o sao as matrizes de Pauli e (5_6ij = 0;;/|65;]. Ao contrario da interacio
Rashba extrinseca 3.14, que é produzida ao colocar o siliceno sobre um substrato ou a
interacao com um campo elétrico, a interacao spin-érbita Rashba intrinseco é originada
por meio de teoria de perturbacgoes da interacao spin-orbita atomica a ordenes mais altos
(WRINKLER, 2003), quando consideramos a rede buckled do siliceno, é dizer entre planos
diferentes. Desta forma, para uma nanofita zigzag a relacao de dispersdo é dada por (uma

dedugao mais detalhada é dado no apéndice A2)

T . T kxaz 2 . kxaz
Ea(k,n,t) = —ia,\gs {a(k,n -1,J) [2 cos ( 5 > + ﬁsm ( 5 )1 +
- 2 k
a(k,n+1,]) l—Q cos ( xzaz> - 7 sin < 24

—

a(k,n,])sin (k,a,)

o

[\
N———
[

_|_

(3.38)

——

4
V3



Capitulo 3. Interagio Spin-Orbita e Efeito de Potencial Elétrico Externo 51

Ea(];;Jnu\l/) = —1a, ARy {G(E,n -1,7) lZ cos </€va> — lsin (kma»z)] +

2 /3 2
7 kxaz 2 . k‘xaz
a(k,n+1,1) [—2003( 5 >_\/§Sln< 5 )]_
jga(l;, n, 1) sin (k:xaz)} (3.39)

as relacoes para os atomos B sao as mesmas, ja que as distancias de segundos

vizinhos de B sao os mesmos para os atomos A.

o
Q

o

T

N

Eb(]g;nu/]\) = Z.azARI {b(EﬂI - 17*L> [2 cos ( Z) T %Sin ( J:Qa >] N
2

2
b(k,n+1,1) [_QCOS< x2az> ﬁsm (kg;azﬂ N

4 - :
%b(k, n, ) sin (k’waz)} (3.40)

T

Eb(/;, n,}) = ia, Agr {b(l;,n - 1,1 l2 cos (kxaz> — i sin (kxa2>] +

2 /3 2
oo (8] Hm(2]]
\%b(/&‘, n, 1) sin (kmaz)} (3.41)

3.0.4 Potencial Elétrico Externo

Nesta segao, investigamos o efeito de um campo elétrico homogéneo (FE.) aplicado
perpendicularmente sobre o plano do siliceno, devido a estrutura buckled do siliceno, os
dois planos das subredes A e B sdo separados por uma distancia [ = 0.23121, dessa forma
este gera um potencial elétrico nas subredes. Na notacdo de segunda quantizagao este

efeito é dado por

Hp =13 ¢E.cl,cia (3.42)

ial
onde (; = +1(—1) é para os sitios A(B), e E, é o campo elétrico aplicado na dire¢ao z. o
termo F, quebra a simetria dos vales K e K', portanto levando a divisdo da degeneres-
céncia do pseudo-spin. Na auséncia de ISO intrinseco, cada estado apresenta uma dupla
degenerescéncia de Kramers (degenerescéncia spin-up e spin-down) como mostrado em
Figura 26 onde o gap aumenta a medida que E, aumenta. Na presenca de ISO intrinseco,

as quatro degenerescéncias seriam completamente divididas como mostrado na Figura 27.
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Figura 26 — Efeito de Potencial elétrico externo sobre a estrutura de bandas de uma
nanofita zigzag de siliceno como N, = 40 com A, = 0.0t, A\g = 0.0, a medida
que o campo elétrico aumenta, o gap também aumenta.

0 w2 = 3n/2 2=
K a,

Figura 27 — Estrutura de banda de uma nanofita zigzag com N, = 40 e E, = 0.45t < E,,,
Ao = 0.039t, A\g = 0.0t. Pode-se ver como o potencial elétrico quebra a
degenerescéncia tanto de pseudo-spin do vale como do spin do elétron e o gap
entre as bandas de valéncia e condugao ainda se mantém.

Com o aumento do campo elétrico, a quebra de simetria do pseudospin se torna dominante.
Finalmente o gap é aberto devido ao campo elétrico como mostrado em Figura 28 (b). Na
Figura 28 (a) é mostrada a fase metdlica para F, = 0.6t, este valor conhecido como campo
critico (E,,.) é adequado para este comportamento, acima deste campo critico, de fato a

estrutura se torna isolante como mostrado na Figura 28(b)
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(a) E, = FE. (b) E,.>FE,.

Figura 28 — Estruturas de bandas de uma nanofita zigzag de siliceno com N, = 40,
mostrando a fase metélica (a), e a fase isolante trivial. Observe que as dege-
nerescéncias foram levantadas tanto no pseudo-spin do vale como no spin do

elétron.
0.4 0.4
0.2 02 _
o 0 o 0 NG -
-0.2 02 F i .
-0.4 ‘ -0.4 r;& o
0 n2 = 3n/2 2xn 0 w2 = 3m/2 2n
ka, ka,
(a) Ar > Art (b) Arr > Ar

Figura 29 — Estruturas de bandas de uma nanofita zigzag para E, = 0.6t. (a) A\g = 1.0t e
)\RI = 02t, (b) >\R = 0.05¢ e )\RI = (.6t.

Efeitos combinados de interagoes Rashba e Rashba intrinseco com potencial elétrico
é mostrado na Figura 29. Para estas estruturas fixamos o campo elétrico a um valor de
E. = 0.6t. Quando Ar > Ag; o sistema encontra-se em uma fase metalica, onde somente foi
quebrada a degenerescéncia do spin do elétron, levando a que cada estado seja duplamente
degenerado (degenerescéncia spin — up e spin — down) como mostrado na Figura 29 (a),
de fato quando A\ < Ags as quatro degenerescéncias sao completamente divididas como

mostrado na Figura 29 (b), onde a abertura do gap esta presente nos vales K e K.
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4 Transporte Eletronico em Nanofitas de Si-

liceno

Transporte Eletronico é um dos aspectos mais importantes dentro da fisica dos
dispositivos eletronicos, devido a suas propriedades surpreendentes que fazem com que o
desenho desses dispositivos seja mais adequado, hoje em dia sua aplicagao é muito amplia,
por exemplo numa lampéada simple, nos chips dos computadores, ou também num cartado
de memoria dos celulares. A medida que estes dispositivos eletronicos se tornam mais
pequenos novos fenémenos fisicos aparecem em transporte eletronico, que a teoria de
transporte classica nao é capaz de explicar e como uma consequéncia importante a lei de
Ohm falharia. Neste ponto é onde intervem a Mecanica quantica como uma ferramenta para
tentar explicar fendmenos que aparecem quando as dimensoes atomicas sao reduzidas. A
escolha de um método adequado para descrever propriedades de transporte eletrénico que
tenha um custo computacional baixo e que seja de boa precisao numérica é fundamental. O
Método das fun¢oes de Green no Formalismo de Landauer-Buttiker resulta num marco de
trabalho adequado para o calculo da condutancia em nanofitas de Siliceno. Neste Capitulo,
damos uma explicagdo do método a usar para o calculo das propriedades de transporte
eletrénico, dessa forma, em primer lugar estudamos o formalismo de Landauer — Biittiker,
depois estudamos o formalismo das fung¢oes de Green, que sera usado para entender o

metodo recursivo das fungoes de Green na rede do Siliceno.

4.1 Formalismo de Landauer — Buttiker

O método comumente usado para descrever propriedades de transporte eletronico
em dispositivos de dimensao atomica, é o formalismo de Landauer — Bittiker, que descreve
a corrente elétrica através de um condutor em termos da transmitancia eletronica através
do condutor. Para entender este método, assumimos que contatos semi-infinitos estao
conectados a uma dispositivo central, o qual atua como uma regiao de espalhamento entre
os elétrons (Figura 30). Os contatos sao considerados transparentes, isto é, os elétrons
passam dos contatos para o condutor com probabilidade de reflexdo minima. Para calcular
a corrente elétrica aplicamos um potencial no condutor que vai do contacto 1 (esquerda) ao
contato 2 (direita), assim, quando os elétrons se encontram na interface entre o contato 1 e
o condutor, existe uma barreira para passar, levando a uma probabilidade de transmissao
que os elétrons tém de ir ao condutor e serem levados ao contato 2 (S.DATTA, 1995).

Assim, vamos definir a corrente total I que flui através do condutor como



Capitulo 4. Transporte Eletronico em Nanofitas de Siliceno 55

I =T+ Iy (4.1)

1y . L R K,

contato 1 [gondutor™ contato 2
I : |
| |

<o

Figura 30 — Esquema de um dispositivo eletrénico conectado a dois contatos, com potenci-
ais quimicos p; e po submetido a um potencial V.

sendo I;5 é a corrente que flui da esquerda para a direita e I; a corrente da direita

para a esquerda. Assim seguindo o método de (S.DATTA, 1995), podemos escrever I,

como
e e 10F

Lo ==Y 0Tiaf12(E) = = ——=Tiaf12(E) (4.2)
L - L - h ok

onde e é a carga do elétron, v = %g—g ¢ a velocidade de grupo do elétron, Tis ¢ a

probabilidade de transmissao de um elétron ir da esquerda para direita através da barreira,
e f(E) é a fungao de Fermi-Dirac. Fazendo a mudanga de uma soma para uma integral,

como no caso de um gas de elétrons livres, temos
L —
S 2xo [dk (4.3)
E 2m

substituindo na equagao anterior, temos

2¢ [Ertpz2 or

Iy Toa(B) o ) = 2}: [ To(B) fa(B)dE (4.4)

- ﬁ E¢+p
Uma equagao similar pode ser obtida para I

2e
121 = %/T21(E)f21(E)dE (45)

para pequenos potenciais e conservagao de corrente no condutor-contato, assumimos que
as probabilidades de transmissao sdo iguais, isto quer dizer T12(E) = Ty (E) = T(FE).

Assim, substituindo 4.4 e 4.5 em 4.1, temos
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2e [Ertp2

Ir T(E)(fi2 — fa)dE (4.6)

h Ef+py
como trabalhamos com potenciais pequenos, podemos fazer uma expansao de Taylor para

a distribuigdo de Fermi-Dirac fio — for & — (1 — ILLQ)%, assim (3.6), resulta

2e Eftuz af
Ir = S — / 7(E) (-2 ) aE 4.7
v [ () (-5F) (@7)
e para temperaturas baixas (T — 0), podemos aproximar g—}; ~ —0(E — Ey),

e fazendo uso da propriedade da funcao delta de Dirac [ F(x)d(z — a)dx = F(a), a

condutancia serd dada por

G = QZT(Ef) (4.8)

Esta é a equacao de Landauer para a condutancia quantica, que descreve proprie-
dades de transporte quantico num regime coerente. Para o caso geral, podemos dizer que

T é a soma de probabilidades de transmissao dos contatos nos diferentes canais, isto é
2
Tpg = Z [z (4.9)
m,n

onde [P |? é a probabilidade de que um elétron que entrou no dispositivo pelo contato ¢

no canal n e que saia do dispositivo pelo contato p no canal m.

4.2 Formalismo da Funcoes de Green

A funcao de Green é uma ferramenta muito importante na fisica. Esta func¢ao é
usada para o calculo de equagoes diferenciais ndao homogéneas sujeitas a certas condi¢oes
de contorno determinadas, ademais, o conceito de fungdes de Green aparece em muitos
contextos fisicos como teoria classica, eletrostatica e eletromagnetismo. Neste Capitulo,
utilizaremos um método baseado nas func¢oes de Green para calcular os coeficientes de
transmissao, necessarios para obter as propriedades de transporte de um sistema de
dimensoes reduzidas. Em primeiro lugar, vamos dar a definicdo basica das fungoes de
Green, depois daremos a expressao para os coeficientes de transmissao em termos das

fungoes de Green, e com isso podemos desenvolver o método das fungdes de Green na rede.

A fungdo de Green é definida como a solucao da equagao diferencial nao-homogénea
(ECONOMOU, 2006)

[E — HIG(F,7", E) = §(7, 1) (4.10)

onde H é o operador Hamiltoniano do sistema, G(7, 7, E) é a fungao de Green e o operador

do lado direito é a delta de Dirac. A equagao anterior também pode ser expressa como

[E - H|G(E) =1 (4.11)
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Dessa forma, a funcio de Green é relacionada a G(E), como G (7,1, E) = (7] G(E)|7).

A solugdo da equacio anterior ¢ dada por G(F) = [E — H]™!, que estd definida para todos
os valores de energia exceto para as auto-energias do Hamiltoniano H. Para superar esse
inconveniente a fungao de Green é definida como o limite

G* = lim[F +in— H]™* (4.12)

n—0

onde a parte imaginaria +in define duas condi¢ées de contorno necessarias para que a
inversa da equagao diferencial seja definida unicamente, estas duas condigoes sao conhecidas
como a func¢ao de Green avancada (GT) que fisicamente representa ondas que decaem no
ponto de excitagao e a fungao de Green retardada (G~) descrevendo ondas que saem desde
o ponto de excitagdo (S.DATTA, 1995). A fungao de Green é um conceito fundamental
em fisica quantica, como neste trabalho onde a condutancia é expressa em termos dos

coeficientes de transmissao do condutor e esses coeficientes podem ser expressos em termos
da fungao de Green através da relagao de Fisher-Lee (FISHER; LEE, 1981)

Gy = GoTT[,Gh, L G (4.13)

r(a)
pq(gp)

entre os contatos p(q) e ¢(p), ['py = i[>, — ij(p)]’ >pq € a autoenergia do contato p(q),

onde Gy = 2¢%/h é a condutancia quantica, G é a funcao de Green retardada (avancada)
a qual pode-se ver com uma interagao efetiva entre o contato e o condutor. As fun¢oes
de Green retardada e avangada podem se relacionar como G = [G"]. Uma vez que ji
descrevemos o formalismo das fungdes de Green e como calcular a condutancia, o problema
se resume em como calcular as fungoes de Green no condutor. Quando fazemos o calculo
numeérico o sistema sempre tem que ser discretizado, essa discretizagao pode ser feita usando
o método tight-binding apresentado no Capitulo 2 e a fungdo de Green do dispositivo tem
que ser calculada de 4.12. Este enfoque chamado de método de fungoes de Green da rede,
¢ uma técnica numérica adequada, que permite incluir interagoes spin-orbita e interacoes
com campos externos. Infelizmente, um grande problema ao usar este método é que o
sistema é descrito em espaco real, e por tanto o Hamiltoniano se torna muito grande o
que faz com que inverter a matriz seja computacionalmente custosa. Para abordar este

problema temos que recorrer a métodos recursivos, que serao tratados nas se¢oes seguintes
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4.3 Descricao das auto-energias dos contatos

Como descrevemos na se¢ao anterior, as auto-energias podem ser vistas como um
Hamiltoniano efectivo descrevendo a interagao entre o conductor e os contactos. Uma vez
conhecida a descri¢cdo do Hamiltoniano tight-binding no espaco real, podemos subdividir o

sistema completo como
H=Hc+Hp,+Vge +Ver+ Hg+ Ver + Vie (4.14)

onde Hg é o Hamiltoniano do condutor, H;, é o Hamiltoniano do contato da esquerda,
Hpyr é o Hamiltoniano da direita, Vzc € o acoplamento entre o contato da direita e o
condutor e Vog o seu conjugado hermitico, Vo é o acoplamento entre o condutor e o
contato da esquerda e Vi p o seu conjugado hermitico. Dessa forma podemos substituir o
Hamiltoniano na equagao 4.12 para obter (NARDELLI, 1999)

E—HL _VLC 0 GL GLC GLR I 00
_VCL € — HC _VDR GCL GC GC’R = 071 0 (4.15)
0 _VRC G—HR GRL GRC’ GR 0 0 I
Contato 1 Condutor Condutor

ant_atf 2 ZL .
—

Figura 31 — O acoplamento dos contatos semi-infinitos ao condutor pode ser reduzido
equivalentemente ao calculo das auto-energias Yy, .

onde € = F + in. Para obter a funcdo de Green descrevendo o dispositivo, podemos

solucionar o sistema de equagoes lineares acima, o qual amostra as equagoes

(e = Hp)Gre — VieGp =0 (4.16)
_VDLGLD — (6 — Hc)GC — VCRGRC =171 (417)
_VRCGC —+ (6 — HR)GRC =0 (418)

dessa forma, depois de um algebra simples, podemos obter a fun¢ao de Green do dispositivo

dado por

Ge = (6 —He — Vo rGrVie — VCRGRVRC)il (4.19)
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Uma forma simplificada da equacao anterior é dada como
Go=(e—He— X —Xg)™* (4.20)
onde foi definido
Y =VerGiVie, Xr=VorGrVre (4.21)

onde Y, é a auto energia do contato da esquerda e Y é a auto energia do contato da direita.
As auto energias podem ser vistas como Hamiltonianos efetivos que surgem do acoplamento
do dispositivo com os contatos. Na Figura 31 é mostrada uma representacao das auto-
energias acopladas ao dispositivo para o caso de uma rede quadrada. Se soubéssemos G, e
G'r poderiamos calcular as auto-energias e a func¢ao de Green do condutor, poderia ser
encontrada usando 4.20 para obter a condutancia de 4.13. Por outro lado, para inverter
uma matriz requere um calculo numérico custoso. Para reduzir o custo computacional,
apelamos ao método recursivo das fungoes de Green que sera estudado a seguinte segao,
de forma que se temos um sistema como mostrado na Figura 32 a condutancia pode ser
calculada dividindo o condutor em forma de fatias rotuladas de n = 0 até n = N + 1
obtendo-se G = GoT'r[I',G 114G 41 0] de modo que s6 precisarfamos de G . que é
um bloco da fungio de Green total (LEWENKOPF; MUCCIOLO, 2013)

g

V 1 4 Ln VN,N+1
(Y (v

\
)

- UGN

—_—
N —>

Piniy

N1 NN+

(e —
\
=
1
—
=
+
[

Figura 32 — Esquema do condutor conectado a dois contatos, o condutor é quebrado em
n fatias e numeradas de n = 1,...N e acoplado aos contatos esquerdo e direito
por n =0en = N + 1 respectivamente.
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4.4 Meétodo Recursivo das Funcoes de Green

O Método recursivo das funcoes de Green, tornasse um marco de trabalho adequado
para calcular a funcao de Green de sistemas grandes. Este método foi inicialmente desen-
volvido para calcular a conduténcia eletrénica em cadeias atomicas lineais (THOULESS;
KIRKPATRICK, 1981), e posteriormente implementado a um sistema bidimensional na
formulagao de fatias, no qual é a forma mais usada na atualidade (G.METALIDIS, Jan
2007; P.DIETL, Jan 2009; D.A.BAHAMON, Julho 2011). A ideia bésica neste método é
quebrar o sistema dentro de partes independentes (contatos e fatias), onde assumimos que
a funcao g da fatia desconectada é conhecida, dessa forma a funcao de Green total pode

ser obtida recursivamente mediante a equagao de Dyson (J.J.SAKURAI, 2011)

G=g+gVG (4.22)

onde G representa a funcao de Green exata, g é a funcao de Green nao perturbada
que corresponde a uma fatia s, e V' é a matrix de acoplamento entre fatias vizinhas. De
acordo com a Figura 33, o sistema é quebrado em N fatias, dessa forma as fatias com
nimeros menores a 1 representam o contato da esquerda e as fatias com ntimeros maiores
a N representam o contato da direita. Para nossos célculos usaremos fungoes de Green

retardadas, assim podemos definir

\Y
Viin VNN YNN+H Vi

SRS . Y

\4

Figura 33 — Esquema de fatias, onde o retangulo central (laranja) contem as fatias que
representam o condutor. As fatias com ntimeros menores a 1 representam
o contato da esquerda e as fatias com nimeros maiores a [N representam o
contato da direita
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gn(E) = (B +in—hy,)"! (4.23)

como a funcao de Green da enésima fatia no sistema, onde h,, denota o Hamiltoniano
da enésima fatia isolada. Com isto em mente, vamos aplicar a equacao de Dyson para
construir uma familia de func¢des de Green que acopla o condutor ao contato esquerdo
L e da mesma forma construir uma familia de fungoes de Green que acopla o condutor
ao contato direito R, finalizamos nosso céalculo juntando essas duas familias para obter a

fungao de Green total Gf y,; que € nosso objetivo.

4.4.1 FuncGes de Green da esquerda

Para percorrer o condutor pela esquerda, precisamos encontrar a funcao de Green
GT, para isso o primeiro passo é incorporar a fatia n = 1 & funcdo de Green do con-
tato esquerdo gr. Este tipo de operacao é repetido durante todo o método e por tanto
presentamos isto em detalhe (LEWENKOPFE; MUCCIOLO, 2013). Para nosso objetivo,
introduzimos os kets |0) e |1) o qual representa os estados onde os elétrons sao encontrados

em fatias n = 0 e n = 1, respectivamente. Dessa forma

Gy, = (1G"1) (4.24)
= (llg|1) + Z/<1|g|m><m|V|m’><m’IGL|1> (4.25)
= (1]g|1) + (1]g[1)(1[V]0)(0|G*|1) (4.26)
G1L,1 = 91+91V1,0G0L71 (4.27)

Na equagao 4.25, foi usada a relagao de completeza ou de fechamento. Para encontrar a
funcao de Green Gfl, precisamos da funcgao G& 1, & qual pode ser encontrada aplicando o

procedimento anterior, assim, temos

Gy, = (0|G*1) (4.28)
= (0[g[1) + Z/(0|9|m><m|V|m'>(m'|GL|1> (4.29)
= {0]glo)(0[V]1){1|G*]1) (4.30)
Ggi = 9.VoaGry (4.31)

onde é claro que (0|g|1) = 0, ja que as fungdes g sao definidas para fatias isoladas, ademais
temos definido g;, = (0] ¢]0). Colocando 4.31 em 4.27,temos

Gl = (E+in—h = ViggVor)™ (4.32)

Assim a funcdo G¥, é a fungdo de Green que toma em conta o acoplamento da

primeira fatia com o contato da esquerda. Com Gf , dado por 4.32 podemos evaluar a
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seguinte funcio de Green sucessiva, assim para a fatia n = 2, a fungao G%., é dado por

Gy, = (2|G"2) (4.33)
= (2[g]2) + Z/(1|g|m><m|V|m’><m’|GL|2> (4.34)
= (2912) + (2lg]2) 2V [1)(1|G*[2) (4.35)
G2L,2 = 92+92V2,1Gfg (4.36)

a funcao de Green GfQ, pode ser facilmente encontrada mediante a equacao de

Dyson, a qual resulta

GiQ = Gflvl,Qng (4.37)

Substituindo 4.37 em 4.36, temos
Gy = (B +in—hy — Vou G Vi2) ™" (4.38)
de forma que generalizando, podemos obter a seguinte relagdo de recorréncia

G, =(E+in—hy = VonaGh 1 1 Vicin) ™ (4.39)

n—1ln—1

comn = 2, ..., N. Para fatias dentro do condutor podemos escolher a fun¢ao nao perturbada

g= Gﬁq,nqa de forma que a relagao de recorrencia geral de 4.31 é dada por

Gg,n = Gé:n—lvn—l,nGin (440)

4.4.2 Funcdes de Green da direita

Para encontrar a familia de funcdes de Green da direita, o condutor é percorrido
da direita para esquerda, fazendo um calculo semelhante da secao anterior para a tultima

fatia conectada ao contato da direita, temos
GNn =98+ 9nVun Gl (4.41)
da mesma forma como foi feito em 4.31 a funcao de Green G¥ +1,n € dada por
Gy = 9rVanG Ry (4.42)

colocando a tultima equagao em 4.41, obtemos a fungao de Green da ultima fatia conectada

ao contato da direita, expressado como
G%,N =(E+1in—hy — VNni19rVNN) (4.43)

de forma semelhante como foi mostrado na equacao 4.39, podemos encontrar uma relagao

de recorréncia para as fungoes de Green da direita, o qual pode ser expressa como

Grlin = (I - gnvn,nJrlG§+1,n+1vn+1,n>ilgn7 (4.44)
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comn = N —1,.... 1. Substituindo a funcio g, = (E + in — h,)~! na equagao anterior,

temos
Gﬁ,n = (E + “7 - hn - Vn,n+1G§+17n+1Vn+1,n)_1 (445)
ademais, seguindo o método da equacao 4.40 temos

foﬂ,n = GII\%T+1,n+1Vn+1,nG§7n (4-46)

4.4.3 Funcao de Green Total

Ja seja que o condutor se percorra pela esquerda ou pela direita (ver Figura 33,
vamos obter a fungdo de Green G ;. A fungao de Green total do sistema ¢ calculada

usando novamente a equacao de Dyson 4.22 e a Figura 33

Gmn = 0n + In (vn,n—l—lGn—l,n + Vn,n+1Gn+1,n) (447)
Gn—l,n = Gﬁ_l,n_lvn—l,nGn,n (448)
G”'an = Gf—i—l,n-}-lvn-i-l,nGn,n (449)

de modo que depois de um algebra elemental, podemos obter G,,,, como

Gum = (E4in — hy — Vi 1 G- Vet = Van1Git it Vasin) (4.50)

n—1n—1

da mesma forma como foi feito em 4.40 e 4.46, podemos ter duas relagdes de recorréncia

importantes, dadas por

GO," = Gg,n—lvn—l,nGn,n (451)
GN"‘L” = Gﬁ+1,n+1vn+1,nGn,n (452)

Uma vez que estas relacdes sdo encontradas, ja podemos encontrar a funcao de Green
de nosso condutor Gy y+1, de forma que se percorremos o condutor desde a esquerda e

usando a equacao 4.51, obtém-se
Gony1 = GOL,NVN,N+1GN+1,N+1 (4.53)
onde G'n41,n+1 € encontrada usando a equacao 4.50 e dada por
Gniiner = (B +in—hg — VN+1,NG]L\UVVJ\UA,N+1)_1 (4.54)

Dessa maneira podemos encontrar a condutancia. Conhecer a funcao de Green total é

importante no caso que se quer calcular a densidade de estados:

DOS = —i]m TrGo(E)] (4.55)
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4.5 Resultados

Com o método recursivo das fungoes de Green estudadas neste iltimo capitulo,
vamos analisar a densidade de estados e condutancia das nanofitas armchair e zigzag
de siliceno para uma correspondente largura. Para exemplificar as nanofitas armchair
estudadas no Capitulo 2, tomamos uma nanofita de largura N, = 12, sabemos que esta
estrutura apresenta carater semicondutor, representado como a auséncia de estados no

nivel de Fermi (Ey) como esta mostrado na Figura 34 (a).

3 . L . ! . I . . L . L . !

(a) (b)

o
1

ENERGIA (t)

é_é
?i
S

T T T T T T T T
1.0 15 4

o
N
o

Densidade de Estados (D.O.S) G/ GO

Figura 34 — Densidade de estados de una nanofita armchair de siliceno com N, = 12 (a)
e Condutancia (b).

Para o caso das nanofitas zigzag, a dispersao eletronica amostra bandas planas
no nivel de Fermi, o que contribui com um pico bem pronunciado na densidade de
estados em E; = 0, como mostrado na Figura 35 (a) onde escolhemos uma largura
de N, = 17. Ao diminuir ou aumentar a energia a partir do nivel de Fermi, diferentes
subbandas passam a contribuir para o transporte quantico, de forma que a condutancia
aumenta proporcionalmente com o nimero de canais disponiveis como podemos observar
na Figura 34 (b) e Figura 35 (b), assim também cabe real¢ar que os picos na densidade
de estados (DOS) correspondem a singularidades de Van Hove, este comportamento é
proprio de sistemas unidimensionais como no caso de fios quanticos, com isto em mente,
poderemos dizer que as nanofitas de grafeno e de siliceno comportam-se como sistemas
quase unidimensionais, ademais quando a largura da fita é muito grande, a densidade de
estados retorna ao grafeno ou siliceno bulk (NAKADA et al., 1996)

Figura 36(a), mostra a conduténcia para uma nanofita armchair de largura N, = 8,

submetida ao efeito de ISO intrinseco, esta interagao faz com que a condutancia na regiao
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Figura 35 — Densidade de estados de una nanofita zigzag de siliceno com uma N, = 8 (a)
e Condutancia (b).
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(a) Nanofita armchair com N, = 17 (b) Nanofita zigzag com N, = 20

Figura 36 — Condutancia de uma nanofita armchair de siliceno para uma largura de
N, =17, com ISO intrinseco (a). Condutancia para uma nanofita zigzag de
largura N, = 20 com ISO intrinseco. Em ambos casos A, = 0.039¢.

de espalhamento (condutor), mostre pequenas oscilagdes. Este fendmeno pode ser entendido
como o fato que o elétron ao passar dos contatos ao condutor interage com uma barreira
de potencial justamente gerada pelo condutor, fazendo com que a condutancia G /Gy seja
menor, devido ao coeficiente de transmissao diminuir. O mesmo conceito fisico pode ser

usado no caso da nanofita zigzag de largura N, = 20 como mostrado na Figura 36(b)
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Figura 37 — Condutancia para uma nanofita armchair com largura N,—;7 com ISO Rashba
(a). Condutéancia para uma nanofita zigzag com largura N,_sy com ISO Rashba
(b). Em ambos casos o pardmetro Rashba é Agr = 0.05¢ e \;5, = 0.0¢.

Na Figura 37 é mostrada a condutancia de uma nanofita armchair de largura
N, = 17 e de uma nanofita zigzag com uma largura de N, = 20, ambas com ISO Rashba,
pode-se observar que a simetria elétron-buraco com respeito ao nivel de Fermi é preservada.
Esta interacao faz com que o elétron ao atravessar a barreira de potencial do dispositivo
sofra um flip, isto significa que se o elétron sai dos contatos com spin-up (spin-down), ele
passa ao condutor com spin-down (spin-up). Ademais, como pode-se observar na Figura 37
(a) a condutdncia para os elétrons com spin-up (spin-down) com respeito ao nivel de
Fermi é maximo, o que corresponde a um minimo de condutancia depois que o spin do
elétron mudo de orientagdo. Para o caso da nanofita zigzag, a situagao é diferente, onde um
méximo de condutancia do elétron com spin-up (spin-down) corresponde a um minimo de
condutancia quando o spin do elétron mudo de orientagao com respeito ao nivel de Fermi
(E; = 0). Esta diferenca basicamente é devida a que na nanofita armchair nao temos
estados de borda, o que leva a que nos processos spin-flip a condutancia seja maxima no
nivel de Fermi (ver Figura 15), enquanto que nas nanofitas zigzag, os estados de borda

levan a que a condutancia para esses processos apresentem um minimo (ver Figura 14).

O efeito combinado da ISO intrinseco e da ISO Rashba, é mostrado em Figura 38,
para uma nanofita armchair de largura N, = 17 e uma nanofita zigzag de largura N, = 20.
Como pode-se observar, a simetria elétron-buraco com respeito ao nivel de Fermi tem

sido quebrada para ambas nanofitas. Esta assimetria acontece basicamente devido que a
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Figura 38 — Condutancia para uma nanofita armchair com largura N, = 17 com efeito
combinado de ISO intrinseco e ISO Rashba (a). Conduténcia para uma nanofita
zigzag com largura N, = 20 com efeito combinado de ISO intrinseco e ISO
Rashba (b). Em ambos casos A\, = 0.039t e A = 0.05¢.

interagao Rashba quebra a simetria de inversao, mas esta quebra nao ¢é totalmente feita
devido a interagao spin-orbita intrinseca, isto em comcordancia com os valores escolhidos,
para 0 nosso propésito Ag > \;s. Um fato interessante é que perto do nivel de Fermi
na nanofita armchair, a condutncia up-up(down-down) apresenta um minimo, o que
é correspondido com um méaximo da conduténcia up-down (down-up),0 que pode ser
observado na Figura 38 (a). O mesmo fenémeno fisico acontece para uma nanofita zigzag
como mostrada na Figura 38(b), ademais de que em esta estrutura é observado que a
condutancia up-up(down-down) perto do nivel de Fermi se torna quase constante até
certo ponto, apdés do qual ela comega a subir (cor azul), similarmente a condutancia
up-down(down-up) é quase constante até certo ponto, depois do qual comega descer (cor

verde).
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5 Conclusoes

Nesta dissertacao estudamos a nanoestrutura formada por atomos de silicio em
monocamadas que possui uma estrutura geométrica semelhante a do grafeno, um material
que possui uma forma planar ou buckled. A baixas energias sua dispersao eletronica torna-
se linear, demonstrando que os elétrons se comportam como particulas fermionicas sem
massa, esta propriedade nao somente é propria destes materiais, mas também de outros
materiais bidimensionais tal como o germaneno. Tais materiais bidimensionais presentarao
as novas oportunidades de criar novos aparatos eletronicos com maior eficiéncia e melhor
rendimento. Em nosso cédlculos, mostramos que efeitos de strain aplicado somente no
plano x — y do siliceno resulta na abertura do gap, no deslocamento dos pontos K e K’,
na alteracao da estrutura de bandas como as distancias entre as bandas 7 e 0 mudam
de acordo com o angulo de strain. Este ultimo fendmeno pode estar estritamente ligado
a transicoes intrabanda direta e indireta o que seria um bom indicio para a criacao de

dispositivos opto-eletronicos.

As nanofitas de siliceno crescidas em uma superficie de prata mostram comporta-
mento semelhante a sua contraparte de grafeno, estas estruturas poderiam entrar como
um possivel substituto de fios condutores, com a vantagem de ser facilmente integrado na
tecnologia atual do silicio. Com um futuro bastante promissor, especialmente devido ao
controle do efeito spin-Hall, que é uma das chaves para o desenvolvimento da denominada

spintronica.

Estudamos os efeitos de ISO intrinseco e Rashba de primeiros e segundos vizinhos,
sobre as estruturas eletronicas das nanofitas armchair e zigzag, assim como o efeito de
potencial elétrico aplicado perpendicularmente ao plano do siliceno. Observou-se que
nas nanofitas do tipo zigzag, a ISO intrinseco quebra a degenerescéncia do pseudo-spin
do vale, abrindo o gap nos pontos K e K’. Portanto esta estrutura apresenta um efeito
spin-Hall quantico. Por outro lado a interagao Rashba de primeiros vizinhos quebra a
degenerescéncia do spin do elétron, mas nao abre gap nos pontos K e K’'. Também foi
analisado o comportamento do gap para uma nanofita armchair semicondutora submetida

ao efeito de ISO intrinseco mostrando que o gap diminui a medida que a interacao aumenta.

Efeitos de potencial elétrico sobre os estados de borda de uma nanofita zigzag foram
analisados, mostrando que este efeito produz a abertura do gap, o qual aumenta a medida
que o campo elétrico aumenta. Observamos também que a variagao do potencial elétrico

junto com ISO resultard na transicao de fase topolégica.

Foi analisado o comportamento da estrutura de uma nanofita zigzag submetida ao
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efeito combinado das interacoes Rashba de primeiros e segundos vizinhos juntamente com
o potencial elétrico, mostrando que esta combinac¢do produz novas estruturas topoldgicas,

a medida que comparamos os parametros Rashba, para um potencial elétrico fixo.

Propriedades de transporte eletronico em nanofitas armchair e zigzag de sili-
ceno, foram estudadas modelando um dispositivo unido a dois contatos. Para o calculo
da condutancia do dispositivo ou regiao central (condutor) dentro do formalismo de
Landauer — Bitiker, usamos a féormula de Fisher-Lee e o método recursivo das fungoes
de Green na aproximacao tight-binding em espago real. Ademais foi adoptada a técnica de
dizimacao (apéndice A.3) para o célculo das fun¢oes de Green dos contatos. Interagoes
ISO intrinseco e Rashba sobre as nanofitas, muda notavelmente o comportamento da
condutancia, mostrando que os efeitos simultaneos de estas interacoes quebra a simetria

elétron-buraco.

Finalmente podemos prever que o descobrimento de novos materiais bidimensionais
tal como o siliceno estudado nesta dissertacao, com carateristicas semelhantes a do
grafeno poderia no futuro gerar uma segunda revolucao industrial depois do transistor. O
estudo realizado aqui ainda ¢ inicial, e pode ter ainda um avanc¢o mais profundo. Nossas
perspectivas a futuro se centrariam em saber que aconteceria se aplicdssemos a ISO Rashba
intrinseco de siliceno, e aplicar efeitos de magnetizacao para ver o efeito diretamente na

condutancia quantica.
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APENDICE A - Derivacdo do Hamiltoniano

de baixa energia para Siliceno

Os orbitais da camada externa do silicio, 3s, 3p,, 3p,, € 3p. sao considerados em
nosso calculo analitico. Como mostramos, ha dois sitios distintos A e B na rede planar da
célula unitaria de siliceno. Portanto, na base [p >, [p2), [p/), [p2). |s*), [pF). 1p2),]s”) no

ponto K, o Hamiltoniano na parametrizacao de Slater-Koster sera dado por

’

0 0 0 0 0 Ve =iV

o 0 V; iVy 0 0 0

o VvV, 0 0 0 =V =iV, V

H, = 0 —iVy; 0 0 0 —le V1 —iV, (A1)

0 0 0o 0 A =V, =iV, 0

Vo 0 =V, V] =V, 0 0 0

Vs 0 GV, V) =iV, 0 0 0

o 0 'V, iV, 0 0 0 A

/ ! / ~ . A .
onde V;, V,, V5 sao relacionados com os parametros de hopping: Vise, Vipos Vipos Vpr-

Na continuacao das derivagoes da matriz A.1, o Hamiltoniano total na representacao

{p2. 2,0}, v, s ol pE. P}, fica

H, H,
HO - ( H: HU ) (A2)

ainda, H,, pode ser dividido como,

E T
H, = ,
T E
onde H, e H, sdo matrizes 2 X 2 e 6 x 6 respectivamente. O bloco fora da diagonal H,,
acoplando H,; e H, é uma matriz 2 x 6, e ainda estabelecemos o nivel de energia do

orbital 3p como a energia de referéncia. A matriz descrevendo a energia sobre os sitios de

diferentes orbitais atomicos pode ser escrita como

=

I
o o o
o o o

0
0 (A.3)
A
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onde A é a diferencga de energia entre os orbitais 3s e 3p. Para simplificar, vamos assumir
que estas bases sao ortogonais quando se encontram a diferentes sitios. O ponto de Dirac é
escolhido é K = %(51 — 52) = (gg, jfa) e K* = —K. A matriz T descreve o hopping entre
dois sub-redes

(TIPS (oI TIpE) (1T |p2) (k) (k) tv(k)
T=| @MTlp)) @TIp2) (MTIp?) | =] t™(k) t"“(k) t*5(k) (A.4)
(sUT|py) (sMTIpE) (s*T|s?) tv(k) t°*(k) t*(k)

onde os elementos de matriz de hopping no espaco do momentos é
3 .
Zt etk-di (A.5)

Com as equacgoes 2.37,2.38 e 2.39, usaremos para formar a matriz T, e no ponto K

fica
3 o 3 /
(k) = 3 (Voo + (1= 1) V) €% = = 5i0° 6(Vppr = Vir) = =V,
=1
onde
3,
Vi= 4 Sin ‘9(‘/20177T - V;?prf) (A.6)

de forma similar, fazemos para os demais termos

/

3
v (k Zm e’ ik.d Vipo — V;?pfr) == 21 sin® 9(‘/19190 - V;?pﬂ) = —iV}

3
3 /
t°(k Z Vipo = 3 sin 0Vpe =V,

onde

3
‘/2 = 5 sin 6‘/81;0— (A?)

3
o 3 /
5 (k) = > —le™ MV, = —i5 sin Vs, = =iV}

=1

3 . N o e
tss(k> — Zeik.di‘/ssa — (ezk.dl + ezk.dg + ezk.dg,)‘/ssa =0

=1

3
zx ik.d; 3 . ’
17 (k) = 32 (1EVipo + (1= 1)V ) €5 = L0 0V — Vi) = V4

=1
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os respetivos os complexos conjugados sao

52 (k) = —t™(k) = iV, (A.8)
(k) = —t(k) = =V, (A.9)
entdo A.4 fica da seguinte forma
S T
T=| -V, V, =iV, (A.10)
-V, iVy 0

Agora, teremos que calcular a matriz H,, que é uma matriz 2 x 6

H - (02 Hylpy) (2 Halp2) (pf1Hals™) (2 |Halpl) (0| HalpZ) (pH|Hn|s®)
(PP|Hulpy) (0P |Hnlpl) (pZ|Hals™) (pP|Hnlp)) (pf|Hnlpl) (pf|Hn|s®)
(A.11)

somente temos que calcular os hoppings entre os sitios A e B, ja que orbitais no

mesmo sitio sdo ortogonais

3 T 3 /
t (k) = Znimielk'di(%pa — Vipr) = 5 sin 0 cos O(Vipr — Vipo) = V3

=1

onde

V, = gsinﬁcos O(Vopr — Vipor) (A.12)

/

3 s 3
t*(k) = Zniliem'di(v;}po’ — Vipr) = _Zé sin 0 cos 0(Vippr — Vipo) = —iV3
i=1

(k) = 3 (—n)e™ 4V, = 0

entao A.11, toma a forma

0 0 0 Vg —iVy 0
2 A (A.13)
Vs iV 0.0 0 0

Analogamente, a matriz H, serd

A H7r A A H7r B
H - <p;! Ip2> (p;\ |p; ) (A14)
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(k) = 3 (n2Vipo + (1= 02)Vppr ) €55 = 0

0 0
w(0) s

Juntando A.10, A.11 e A.15, comprovamos a forma de A.1. Agora para diagonalizar

entao A.14 fica

a matriz A.1 temos que fazer uma mudanga de base, para isso fazemos a seguintes
transformacoes
1
A A, - A A
pr = —ﬂ(px +1ipy) = [p})
1
B B, ;B B
Pa = _\/E(px +Zpy> = ‘p7>
1

(3 = l—(pf —ip]) — \}E(pf + ipf)]

Sl
S

Lyl a4 L 5. .5
o= [ﬁ(px —ip;) — ﬁ(px + ip, )] (A.16)

reescrevemos o Hamiltoniano numa nova base {p2, s, o8 pB sB ot 03,04}
Hy — Hy = Ul HyU;

fazendo a mudanga de base, obtemos a matriz U, dada por

10 0 00 O 0 O
00 0 10 0 0 0
00 0 00 —% § —3
o0 0 00 —-—% -1 1
U, = V2.2 2 (A.17)
01 0 00 0O 0 0
00 -5 00 0 —5 —3
00 5 00 0 -3 —3
00 0 01 0 0 0
entao a matriz Hy, é dada por
0o 0 =iV 0 0 0 0 0
0o A V% 0 0 0 0 0
iVs =iV, 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 —iV3 0 0
H = ' (A.18)
0 0 0 0 A —iVp 0 0
0 0 0 V3 iV, 0 0 0
0 0 o 0 0 0 WV o0
0 0 O 0 0 0 0 -V
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onde, Vi = 2V,, V; = \/§V2/, Vi = \/5‘/}: Para diagonalizar Hy, para facilitar vamos

a dividir em trés sub-matrizes, é dizer

0 0 —iV 0 0 —iVi oo
Hi=| 0 A iV, |.Hz=| 0 A =iV ,Hc:( 01 iy ) (A.19)
iVa —iVy 0 iVa iVy 0 !

Encontrando os autovalores e autovetores de H 4, na base p?, s, o8

0 0 —il3 - 0 AZ
Hy = 0 A 1Va =det| 0 A—-X iV |=0
Vs =iV 0 AZEEEA VR

com a qual chegamos a equagao caracteristica de autovalores A = £1,¢9, €3

N AN ANV + V) + AV =0 (A.20)
assim os autovetores serao dados por
1
A Vae; 2 g\ 2

_ Vae; i=a ( ’) A.21

S J " [(A - a—:i)vs,] "\ A2
_leg
a;Va

Para diagonalizar H 4 realizamos uma transformagao unitaria que vai ser formada pe-

los autovetores encontrados em A.20 e A.21, em uma nova base ¢y, ¢s, ¢3 = {p2, s, pZ U4,

onde

Us =

Vaer Vaeo Vaes
a1(A—e1)Vs  az(A—e2)Va  az(A—e3)V3
€1 €2 1€3
a1 V3 azV3 a3Va
1 Voeq __ie1
aq Oél(A—El)V:g a1V3
UT — 1 Vaeo _1e2 —
A as  az(A—e2)V3 as V3
1 Voes _ _1e3
as ch(A—ag)V;g azVs

U1

U2

U13

U1; U2 U13

U21 U2 U23

Uzl U3z U33

*

U21 Uszqp

*

Uz2  Ugzo

*
U23  Uszg

(A.22)

(A.23)
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agora com A.19, A.22 e A.23 podemos escrever reescrever H 4 na nova base {¢1, ¢2, ¢3}

&1 0 0
Hy — H,=U\H,Us=| 0 2 0 (A.24)
0 0 €3

A técnica feita acima, também pode ser aplicada para Hp na base {pZ, sB, o1},

onde Hp satisfaz a mesma equacio A.24 com

€4 =€1,85 = €2, = €3

Os autovetores de Hg sao um pouco diferentes de H4, com a qual sua matriz

unitaria de transformacao é

®Floa)  (0Z10s)  (0F]¢6) Ui Uiz Uig
Up = <5B‘¢4> <SB|¢5> <SB|¢6> = | —U2a1 —Uze —Ugs (A.25)
<@f|¢4> <90fl|¢5> <90f|¢6> U3y U32 U33

onde u;; sao os elementos de matriz unitaria Uy da equacao A.22, entdo podemos

diagonalizar Hpg

4 0 0
Hp — Hy=ULHgUg=| 0 & 0 (A.26)
0 0 €6

onde definimos a nova base ¢4, ¢5, o5 = {pZ, 52, ¢}Up, e ainda sabemos de A.19 que H,
é diagonal com o qual definimos ¢7 = @3 e ¢g = 4. De A.22 e A.25 encontramos a matriz

de transformacao Us com a qual diagonaliza H

unp 0w 0w 00
ugr 0wz 0 wugg 0 0
uzr 0 wzy 0 wss 0 0
U, 0 up 0 wse 0 ws 00 (A.27)
0 —usp 0 —ugp 0 —uy 0 0
0O w0 ugz 0 wgs 0 O
0 0 0 0 0 0 10
0 0 0 0 0 0 01
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entao de A.18 e A.27, temos

H, — H, = U H,U, (A.28)

& 00 00 0 0 0

0 & 0 00 0 0

00 e 0 0 0 0 0

: 0 0 0 00 0 0
H, = °2 (A.29)

000 0 0 e 0 0 0

00 0 0 0 e 0 0

00 0 0 0 Vi 0

00 0 0 00 0 —-W

Finalmente podemos encontrar uma transformacao unitaria que diagonaliza o

Hamiltoniano original Hy e lembrando que H; = UlT HyUq, temos

H, = UJH\U,= UJUIH,U\U, = U'HU (A.30)
onde definimos U = U,Us,, como a matriz que diagonaliza H
U1l 0 U12 0 U13 0 0 0
U1 0 U2 U3 0 0
_dug 0 _ tuszo __iusg z _ i
V2 V2 V22 2
I s B I
U— (A.31)
U21 0 U292 O U923 0 O 0
—Z\“/%l 0 —’\“/323 0 —11%3 0 -5 —3
u3l u32 U 1 1
1 0 v 0 V1 0 -3 —3
0 —U21 0 —U22 0 —U923 0 0

de A.22 e A.25 observamos que os estados de energia mais baixos sdo ¢ e ¢4, 08 quais

tem a forma explicita

60) = wnalp?) + tanls™) + usy U§<|pf> - z'rp;f»]

1

o) = un ) — wls®) + s =5 + )| (A52)
entao, formando o Hamiltoniano
o ( (Dr|Hrlor) (orlHicls) ) (A.33)
(@il Hxlor) (0alHiclon)

Para estudar a fisica de baixa energia perto do ponto de Dirac k, realizamos uma

pequena expansao ¢ em torno de k via k—s K+ ¢, assim calculando os hoppings

3
quL(Vpp7r sin® @ + V,,, cos® 0)

(p | Hg|pZ) = — 5

(A.34)
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(V3a a a V3a
<SA|HK|SB> =1 {2% — ﬁqy - ﬁQy Viso = _Tq-‘r‘/ssa' (A.35)
V3a
(s*|Hi|p?) = g cos OVspo (A.36)

V] 3V3 . V3
| Hr|pl) = V] — @5 Vopn s + (Vopr = Vipo) (g~ 0 sin® f + i=gady sin” 0) (A.37)

(py [ Hiclp?) = =iVi = i=g=aq_ sin® (Vo = Vppr) (A.38)

/

(P2 | Hi|pE) = —iV] i=g-ag- i (Vo = Vipr) (A.39)

/ 3 3 3Vv3 )
LRIEE) = =V, = a0 Vi + Vi = Vi) (g sin 6+ 122, s 6)(A.40)

2
(s*|Hg|pB) = iV, — z'\faq sin 0V, (A.41)
(A Hlp) = V3 = Lag_sinoV,p, (A42)
Al =V, + L ag, cos0sin8(Vipr — Vi) (A.43)

tendo as equacoes encontradas, temos também as conjugadas complexas

<Pf|HK|p§j> =iV, — i\faq_ sin 6 cos @ (A.44)
WEIH ) = Vi + VP age s cos0(Viyr — Vi) (A45)
(7 |Hr|s) = =iVy + Z'\faq sin 0 (A.46)

W HRl) = i~ Yag,sin (.47

3
<pf|HK|sA) = —\/Q_aq_ 08 OVspo (A.48)
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Colocando as equagoes encontradas em A.33, tem-se que o Hamiltoniano efetivo a

baixas energias toma a seguinte forma
er 0 0 v
Hy — 1 i fa+
0 & Vpq— 0

0
HK = 81]2 + ( Ui+ ) (A49>
veg- 0

com a velocidade de fermi vy dada por

3 1
vp = —\/2_& ufl(Vpp7r sin® @ + Vipo cos? 0) — ugl + 2ugqu9 cos OV, — §|u31|2 sin? O(Vipo — Viprr)

com qy = ¢y +1iqy, G- = Gz — iqy, quando 6 = 7 recuperamos a velocidade de Fermi do

grafeno (vy = —@Vlgp,ra).



85

APENDICE B — Acoplamento Spin-Orbita

Rashba intrinseco em nanofitas de Siliceno

Figura 39 — Nanofita zigzag de siliceno, onde os vetores de primeiros vizinhos sao da-
dos por : N, = ( ‘[“2, & ,azcotH) N, = (faz,—g,azcotQ) N3 =
(0,a.,a, cot ), ademais os segundos vizinhos do atomo A central sao enume-

rados como A; (i = 1,...6)

Agora vamos calcular o acoplamento spin-Orbita intrinseco de Rashba,

Hpy

2 . -
_Zg)\RI Z Z |A7 m,n, 7> (um,(m+l)'077’><Aa m + 1a n, ’Y,|

MmNy

+ A, M, 0, V) (U (s 1/2) m(nt1) -0y ) (A, m 4+ 1/2,m0 4+ 1,4/

+ A, m, 1, 7) (U, (mt1/2) m(n—1) -0y ) (A, m 4+ 1/2,0 — 1,9/

+ A My, ) (U m-1)-Oor ) (A, — 1m0, |

+ A, M, ) (U, (m—1/2) (1) -0y ) (A, m — 1/2,0 — 1,7/

+ A, M, V) (U, (m—1/2) m(nt1)-Ory ) (A, M — 1/2,0 4 1,7/ (B.1)
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Usamos o vetor de onda

V) = R {a(k,n, 1)|A,m,n, 1) + bk, n, )| B,m, n, 1) +

e
a(k,n,@\A,m,n D+ bk, n, )| B,m,n 1)} (B.2)

Por outro lado |y) representa a parte de spin e

B (V33 Y VB3 X
Um(m+1/2),n(n1):Z><<20lz37—2azy :7azy+§az$, Um(m41) = (\/—az) \/gazy

. . 3 . 3 . 3 . 3 . . . . .
Um(m+1/2),n(n+1) = ZX (é_azx + 2%3/) = \é_azy—Qazx, Um(m—1) = zx(—\/gazy) = —\/§azy

, . V3 3 V3. 3
Um(m—1/2),n(n+1) = 2 X _7azx =+ iazy =50 — SaY

2
= A V3 . 3 \/5 3
Um(m—1/2)n(n-1) = = X | =7570:T = 505y

Agora fazendo o produto com o &, temos

L 3a. 3a .

ﬁm(m+1/2),n(n71)-0 = To_y + ?Oxa um(erl)-a: = \/ggza—ya

N . \/§az 3a, . N V3a 3a,
Tt i) 6 = 50y = 5 0a, oty & = =50y = 70,
. o 5 . \/gaz 3a,

Tn(m—1)-F = =V30:0y,  Tm(m—1/2)n(n-1)-0 = — 5 Oyt 5 0x

Colocando estes resultados e aplicando (A, m”, n” 1| Hgr |V) para spin-up na equa-

¢ao B.1, obtemos

(A,m”" n" 1| Hrr W) = —i= )‘RIZ Z Ze’k ){a(E,n',T) (A,m" n" | A, m,n,v)x

3a, 3a,
(f“ o +gax) (Aym+1/2.n— 1) At 1)+

2 Yy
a(k, ', 1) (A,m” 0" 4| A,mon,y) (VBazoy) (A,m 4+ 1,m, 7] A,ml 0!, 1)+

- 3a., 3a,
a(k,n’,T) <A7 mﬂvnﬂvT| A7m7n77> <\/;ao—y - ;0_1‘> X

(A,m —1,n,y|A,m',n', 1) + a(lg, n') (A,m" n" | A m,n,v)x

—v/3a, 3a,
( \/2_a oy — g%> (Am —1/2,n+ 1,9 | A,m',n', )+

G(E, nla T) <A7 m”7 nﬂv /]\| A7 m,n, 7> (_\/gazo-y) <A7 m — ]-7 n, 7,| A7 mla TL/, T)
V3a 3a, 77/> o

7 oy + 2%

(A,m —1/2,n—1,7'|A,m',n', 1) } (B.3)

(I(E, nla T) <A7 m,/7 n//a T| A7 m,n, 7> <_
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onde usamos o fato que

> (o 1) =0 (B.4)
1
St 1) (502 % V30, ) (] 1) =0, (B.5)
7y
agora fazemos os somatoérios
> (1 ) (EV3ag,) (V| 1) = Fiv3a (B.6)
V3a 3a , _ 3a, 3a,
i) (2% + 2%) oIy =52 i (B.7)
St (Yoton - o) 714y = 22 - Y3 B9
7Y
3 3 3a,  V3a,
>t ) (_fza% - ;az) (14 =-S5+ “; (B.9)
¥y
V3a 3a , 3az \/_az
>4t (- e+ SANEE T (B.10)
e usando as funcgoes delta, temos
(A,m”,n” ﬂ HR[|\I’> = 23az)\R[Z Z Zelk { (/{7 n' \l,) "'m n//nX

manm 'y

1—— 5m m’5n— n'+
< \/g) (m+1/2)m’'%(n—1)

a(k, ', 1)om ( )5(m+1 Ot

<k ' 1) om, W’ﬂ( L= ) (me+1/2)m O+ 1)+
a(k,n’,1)d,, < 1+ ) (m—1/2ym' Ot 1ym+
a(k, ', 1)dn <j%> 8(m—1ym O+

(k‘ n', 1) <1+\;_> m—1/2,m/ n—ln’}
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Com a condicao, 0,,/m0nm = 1 param” = m, n” = n, e lembrando que R, = ma,Z,

entao temos

L 1
(Rm’ — Rm’/)d(m+1/2),m’ = (m + 1/2 — m)azi = 5@2(’]? (B12)
_ _ 1

(Rm/ — Rm//)5(m,1/g)7m/ = (m — 1/2 — m)azf = —§azi" (B.13)

(R — B )0ty = (m £ 1 —m)a, = +a.@ (B.14)

1 g Z kzaz
Am" 0"t Hpr V) = —ia,\pr— alk,n —1, 1—— +
o 3 i |9 = =iy faton =10 (1- )

m,n

Lkz(lz

offon ) (- 25 ) e alfnt 1) ( - e
7 o L Zkzaz —ikgas

a(k,n+1,¢)< 1+\/§> +a(k ( 3) +
. i) e

alk,n—1,]) <1 + \/§> e } (B.15)

Agora precisamos calcular o termo E(A, m,n|V):

(A,m,n|¥) = — Z R (B —Fm) {a(E, n') (A,m,n| A,m',n’)
+ b(k, ') (A, m,n| B,m’,n)} (B.16)

O segundo termo é zero, desta forma temos

(A,m,n|0) = — Z KRy —Fim) M alk, )Gy Grt | (B.17)

mas sabemos que (ﬁm/ — fim)émm/ =(m-—m)a,z =0

- 1
E(A,m,n| V) = Fa(k, n)M

entao, obtemos

Ea(k,n,1) = —ia:Ans {a(/%',n —1,)) [2 cos (k; ) 5§Sm (’“2“2)] N
a(k,n+1,1) l—Qcos( ik ) jg (’”)] n

?T‘

a(k,n, 1) sin (kya.) (B.18)

——

4
V3
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da mesma forma para spin-down, temos
— ad kac z 2 kﬂc z
Ea(k,n,T) = —ia;\gs {a(k,n -1,]) [2 cos < 2a > — ﬁsm ( 2a )1 +
- kya 2 kya
k 1 _2 Tz T Tz .
a(k,n + ,i)l COS( 5 ) \/gsm< 5 )]
4 —
—a(k,n,])sin (k:xaz)} (B.19)

V3

estas duas relacoes, sao as equagoes 3.40 e 3.41



90

APENDICE C - Técnica de dizimac3o para
o Calculo das funcoes de Green dos contatos

semi-infinitos

No Capitulo 4, os contatos conectados ao condutor sdo semi-infinitos. Desta forma,
a solucao analitica nao é tao facil de encontrar, como o caso de nanofitas de Siliceno,
nanotubos de Carbono, etc, devido a impossibilidade de se inverter uma matriz de tamanho
infinito. Para estes casos, uma técnica numerica foi implementada. Um método altamente
eficiente para tratar tais sistemas é a técnica de decimagao desenvolvida primeiramente por
Lopez-Sancho (SANCHO; SANCHO; RUBIO, 1984; SANCHO et al., 1985), a qual mostra
ser muito 1til para estruturas de silicio e carbono. Uma aplicacao desta técnica foi feita
em nanotubos de carbono por Nardelli (NARDELLI, 1999) e por Ezawa (EZAWA, 2013).
Seguindo a discussao dada por Nardelli, os contatos podem ser separados em camadas
e cada camada conectada pela interagdo de primeiros vizinhos. A ideia é transformar
o sistema infinito inicial dentro de uma cadeia linear de fatias. Comecando a partir
dos elementos de matriz das fungoes de Green dada pela equacao 4.12 escrita como
(E+in— H)G = 1, e projetando em fatias pela direita e pela esquerda com a notagao do

ket |0) o qual representa o estado onde os elétrons sdo encontrados na fatia n = 0, temos
(Ol (B +in— H)G|0) = (0] I |0) (1)
assim, com um pouco de algebra, conseguimos
(E£in—Hp)Go = I+ HpuGo (C.2)
da mesma forma projetando em fatias diferentes, temos

(E£in— Hyp)G1o = HS1G00 + Hop1 G
(E+in— Hyp)Go = HpGio+ HnGso

(E£in— Hy)Gno = H31Gn—1,0 + Ho1Grt1p0 (C.3)

onde E é a energia do elétron, H,,, e G,,,,, sdo os elementos de matriz do Hamiltoniano tight-
binding e a funcao de Green, respectivamente. Para os contatos sem desordem atomica,
¢é assumido que Hoy = Hyy = Hoo, ... e de forma similar para os elementos de matriz
conectando as camadas Hy; = Hqs = Hag, ..., com a matriz de transferéncia T e T, entdo

é possivel para a cadeia de fatias relacionar a funcao de Green de uma fatia s6 em termos
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das fatias seguintes, de modo que Gy = TG e Gip = T'Ggo. A técnica de decimacao é
aplicada para encontrar as matrizes de transferéncia 7' e T que simplesmente indicamos

os resultados,

T =ty +toty + totity + ... + Lotity.. .t (C.4)

T = 50 —+ t(ﬂ?l + t0t1t~2 + ...+ totltg...fn, (C5)
onde t; e t; sao definidas pela seguinte relacido de recursao

ti= I —titig —tiati) ', (C.6)

t= (I —ti1tiy — biatioy) ', (C.7)
com o procedimento de partida da fatia principal,

to = (E + in — Hoo) " H{, (C.8)

to = (E +in— Hoo) " Hor. (C.9)

Para obter 7' e T a iteracdo é repetida até que a convergéncia é obtida, ou seja,
t,,t, < € para € um numero arbitrariamente pequeno. Usualmente até 12 iteragoes sao
necesarias para uma boa convergéncia. Apds este calculo ser realizado para os contatos
que sdo unidos, ¢é possivel encontrar a funcao de Green para o contato esquerdo gy e o
contato direito gr. Portanto, as autoenergias podem ser calculadas e incluidas no céalculo

para a fungao de Green do sistema total.
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