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Resumo
Neste trabalho apresentamos um estudo sistemático sobre as estruturas eletrônicas de
novos materiais bidimensionais - Grafeno e Siliceno. Efeitos de interações spin-órbita,
strain uniaxial e potencial elétrico sobre as estruturas eletrônicas de grafeno, siliceno e
suas correspondentes nanofitas foram investigadas através de cálculos de tight-binding.
Encontramos que o strain induz a mudanças nos pontos de Dirac e uma distorção 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 recíproca. A intensidade dos efeitos de strain dependem fortemente da direção
de aplicação do strain. Em adição, potenciais do tipo staggered pode ser utilizado para
controlar estados de spin polarizado. A combinação de efeitos de spin-órbita intrínseco e
campos externos aplicados podem induzir uma transição de fase topológica na nanofita
de siliceno. Também realizamos um estudo sobre o transporte eletrônico de nanofitas de
siliceno pelo método das funções de Green e fórmula de Landauer-Bütikker. A densidade
de estados e condutância calculadas mostram a existência de estados de borda de energia
zero para nanofitas do tipo zigzag, que são consideravelmente afetados por efeitos de spin-
órbita. Nossos resultados demonstram a grande aplicabilidade dessas nanoestruturas em
dispositivos baseados no grau de liberdade do spin do elétron, na denominada spintrônica.

Palavras-chave: Grafeno, Siliceno, material bidimensional, isolante topológico, efeito
spin-Hall quântico, modelo de Tight-binding, Formalismo das Funções 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-Büttiker 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 Introdução

Em um mundo onde os grandes avanços tecnológicos se concentram em criar
dispositivos eletrônicos em uma escala industrial, fazendo desses de tamanho cada vez
menor, com maior eficiência no consumo de energia e mais rápidos, tem incentivado
cientistas e engenheiros a desenvolverem o estudo da nanotecnologia. Sendo atualmente um
ramo promissor tanto na física fundamental, como na física aplicada, buscando inovações
tecnológicas de grande impacto na sociedade.

Pesquisas em nanotecnologia se encontram em amplo crescimento, tanto em tra-
balhos teóricos como experimentais. Devido a este ramo da tecnologia, tem sido possível
desenvolver e arquitetar diversos dispositivos eletrônicos com propriedades extraordinárias:
processador do computador e componentes nanoscópicos dentro de placas de vídeo, são
algums exemplos em que a nanotecnologia tem conseguido desenvolver nas diferentes
ramos da ciência. Dessa forma, a nanotecnologia tem impulsionado nas últimas décadas
um importante interesse no estudo de sistemas de baixa dimensionalidade, devido as
propriedades exóticas que surgem devido ao confinamento espacial nas nanoestruturas. Sis-
temas como ponto quântico (onde as três direções espaciais estão confinadas), fio quântico
(onde têm um grau de liberdade) e poço quântico (onde está confinado em uma direção
espacial), feitos de materiais semicondutores têm sido objeto de intensa investigação e
desenvolvimento na construção de transistores e circuitos eletrônicos para a aplicação em
dispositivos eletrônicos.

Nos últimos anos, a comunidade científica tem focado um enorme interesse na
produção de cristais atômicos nanoestruturados bidimensionais, os quais podem ser vistos
como planos da espessura de um átomo, provenientes de cristais bulk. Durante várias
décadas, havia um consenso que esses cristais bidimensionais (2D) não existiriam em forma
livre, já que eles retornariam a seus cristais tridimensionais (3D), devido a flutuações
térmicas que levariam a deslocamentos atômicos com a mesma magnitude da distância entre
átomos. Como consequência, este tipo de estrutura cristalina seria instável (R.E.PIERLS,
1935), esta ideia foi refutada quando os físicos Novoselov e Geim da Universidade de
Manchester conseguiram isolar uma folha simples de átomos 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 teórico, somente foi possível sua obtenção experimental em 2004
(NOVOSELOV et al., 2004), mediante a técnica de esfoliação mecânica ou comumente
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chamado de técnica da fita adesiva. Após seu descobrimento, um grande número de
trabalhos teóricos e experimentais surgiram e atualmente é um dos campos de pesquisas
mais estudados.

O grafeno possui propriedades únicas as quais podem ser usadas para a próxima
geração de dispositivos eletrônicos. Dentre as propriedades notáveis do grafeno, pode-se
citar: alta flexibilidade, ductibilidade e alta mobilidade eletrônica. Devido a estas e a
outras propriedades surpreendentes no grafeno, há uma grande variedade de propostas
para possíveis aplicações. A construção de dispositivos baseados em grafeno traria um forte
impacto na eletrônica, fotônica, spintrônica, e optoeletrônica, levando a uma revolução da
indústria tecnológica. Devido as diversas propriedades interessantes encontradas no grafeno,
motivaram a comunidade científica a buscar outras estruturas que formam estruturas
bidimensionais similares ao grafeno. Dentre elas, o nitrato de boro, os dicalcogênios
de metais de transição, o silício e o germânio. Destas outras possíveis estruturas, as
monocamadas de germaneno e o siliceno, têm demonstrado surpreendentes propriedades
físicas com potenciais aplicações tecnológicas assim como o grafeno.

Na atualidade, a monocamada de germânio ainda é uma estrutura hipotética, já que
ainda não foi observadas evidências experimentais de sua sintetização. Siliceno, que é uma
estrutura bidimensional formada por átomos de silício, muito parecida com o grafeno, por
outro lado, já foi observado experimentalmente. Sendo mencionado por Takeda (TAKEDA;
SHIRAISHI, 1994) como tendo propriedades eletrônicas e magnéticas semelhantes a do
grafeno, com notável vantagem que sua integração na nanoeletrônica atual do silício, seria
provavelmente mais favorável que o própio grafeno, abrindo dessa forma uma grande gama
de possibilidades tecnológicas. Siliceno aparece como um material promissor, e que poderia
no futuro extender a vida útil em dispositivos feitos de silício, já que a substituição da
eletrônica do silício por estruturas de grafeno é pouco provável, ademais seria uma tarefa
com uma certa complexidade (KARA et al., 2009). Porém, siliceno não existe numa fase
sólida de silício como no caso do grafite, pelo qual a monocamada de silício não pode ser
sintetizada pela técnica de esfoliação feito em grafeno (VOGT et al., 2012). A diferença com
o grafeno, é que o siliceno se estrutura em uma forma planar e buckled, sendo esta última,
a característica mais estudada devido a suas vantagens sobre a estrutura perfeitamente
planar do grafeno.

Este trabalho têm como objetivo apresentar as propriedades de estrutura e trans-
porte eletrônico do grafeno e do siliceno, e suas similaridades submetidas a interações
spin-órbita e potencial elétrico externo. Para esse objetivo, esta dissertação esta organizada
da seguinte forma. No Capítulo 2, será feito uma descrição geral do grafeno e do siliceno,
assim como será descrito o modelo de tight-binding utilizado para obter as estruturas
de bandas de ambos materiais. Será também analisado o comportamento da estrutura
eletrônica das nanofitas formadas por grafeno e siliceno para diferentes situações 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 capítulo 3, será investigado a interação spin-órbita,
onde se discutirá três diferentes tipos de interação spin-órbita (ISO) que podem surgir
devido à simetria dessas estruturas. Sendo elas: (i) ISO Rashba intrínseco de segundos
vizinhos, a qual é o resultado da propria rede hexagonal buckled do siliceno; (ii) a ISO
Rashba extrínseco, devida a efeitos de um campo elétrico externo, ou o substrato o qual a
estrutura é depositada; (iii) a ISO intrínseco que é uma propriedade natural da equação
de Dirac envolvendo os graus de liberdade do spin. O modelo de transporte eletrônico
utilizado será discutido no Capitulo 4, onde adotamos um método baseado nas funções
de Green recursiva, onde analisamos os efeitos de interação spin-órbita na condutância
quântica . No Capitulo 5 serão apresentados as conclusões e trabalhos futuros.
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2 Estrutura Eletrônica do Grafeno, do Sili-
ceno e das suas nanofitas

2.1 Estrutura Eletrônica do Grafeno
Carbono é o elemento mais importante da química orgânica, encontra-se na maioria

dos compostos de consumo humano, assim como em abundância em suas diferentes formas
encontradas na natureza, como mostrado na Figura 1, onde podemos visualizar algumas
formas alotrópicas conhecidas como diamante e grafite. Carbono com número atômico Z=6,
possui distribuição eletrónica 1s22s22p2, onde os elétrons do orbital 1s2 são fortemente
ligados ao núcleo por causa da forte atração coulombiana entre prótons e elétrons, sendo
esses elétrons chamados de elétrons internos. Os outros 4 elétrons da segunda camada
que não estão fortemente presos ao núcleo, são chamados elétrons de valência. Na fase
cristalina, a diferença de energia entre os orbitais 2s e 2p é pequena comparada a sua
energia de ligação química, o qual pode fazer com que a função de onda desses 4 elétrons
facilmente se sobreponha, num processo chamado hibridização. Dependendo do grau de
excitação de energia, o carbono apresenta três tipos distintos de hibridização conhecidos
como: sp, sp2 e sp3. Neste trabalho estamos interessados em hibridizações do tipo sp2

e sp3. Uma hibridização sp2 ocorre entre um orbital s e dois orbitais p, formando-se 3
orbitais chamados de híbridos, os quais se mantêm no plano, formando ligações σ com
os elétrons do átomo vizinho, esta ligação é responsável pela robustez das estruturas nos
derivados do carbono. O orbital p não afetado, o qual é perpendicular à estrutura planar,
pode saltar facilmente para átomos de carbono vizinhos levando à formação de ligações π,
assim, na Figura 2 podemos observar o processo de hibridização sp2.

Figura 1 – Alótropos do Carbono.

Por outro lado, a hibridização sp3 com um orbital s e três orbitais p formam 4
orbitais híbridos sp3, levando a ter somente ligações σ, o elétron do orbital s ganha energia
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Figura 2 – Representação da Hibridização sp2 no átomo de carbono.
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Figura 3 – Representação da Hibridização sp3 no átomo de carbono.

e passa a ocupar um orbital mais energético, e os elétrons dos orbitais p perdem energia
e como consequência ocupam orbitais de menor energia (Figura 3). Com isso em mente
podemos descrever o grafeno.

Figura 4 – Folha de grafeno formando redes hexagonais de átomos de carbono, as ligações
entre átomos são as forças de Van der Walls.

Grafeno, composto por átomos de carbono em uma rede hexagonal plana e de
espessura de apenas um átomo como mostrado na Figura 4, apresenta hibridização sp2,
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sendo o elétron do orbital π puro nesta hibridização o de maior relevância nas propriedades
de transporte e possíveis propriedades magnéticas, por apresentar os níveis de mais baixa
energia a baixa dopagem. Este material apresenta um comportamento semicondutor de
zero gap (semi-metal), já que a densidade de estados (DOS) no ponto K de alta simetria
é zero, ademais a baixas energias sua relação de dispersão de energia em função do
momento é linear para um ponto específico de alta simetria na Zona de Brillouin. Nesse
ponto, os elétrons se comportam como partículas fermiônicas sem massa, obedecendo à
equação de Dirac (NETO et al., 2009). Este resultado faz com que grafeno tenha uma
estrutura eletrônica única, sendo ideal para investigações de propriedades de eletrodinâmica
quântica dentro da física do estado sólido, como por exemplo o paradoxo de Klein, no
qual a probabilidade de transmissão das partículas é aproximadamente 1 ao atravessar
potenciais de barreira bastante elevada, ademais grafeno também foi um dos primeiros
candidatos para um isolante topológico, no qual efeitos de Hall quântico de Spin (QSH)
pode ser observado, porém este fenômeno interessante é estritamente limitado devido à
fraca interação spin-órbita no grafeno (HUANG; CHANG; MOU, 2012). Uma característica
notável no grafeno é sua estrutura de banda, no qual as bandas de valência e de condução
se cruzam. Para encontrar a referida estrutura usaremos o método tight-binding o qual
será estudado na seguinte seção.

2.1.1 O Método de Tight-Binding

Um dos métodos padrões para o cálculo de estrutura eletrônica é o método tight-
binding, este método é muito útil quando a sobreposição da função de onda atômica entre
átomos vizinhos é suficiente para descrever correções de átomos isolados de um sólido
cristalino (ASHCROFT; MERMIN, 1976). Este método foi originalmente proposto por
Bloch e consiste em fazer uma combinação linear de orbitais atômicos localizados (LCAO),
sobre vários átomos do sólido. 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 à simetria translacional da
célula unitária ao longo das direções dos vetores da rede ~ai, qualquer função de onda da
rede satisfaz o teorema de Bloch. Matematicamente, esta condição pode ser escrita como,

T~aiΨ = ei
~k.~aiΨ, (i = 1, ..., 3) (2.1)

onde T é o operador translação ao longo do vetor de rede ~ai, e ~k é o vetor de onda de
Bloch. A função de onda pode ser definida de várias formas, onde a forma mais usada
é uma combinação linear de orbitais atômicos. Sendo assim, define-se a função de onda
Φ(~k, ~r), como a soma sobre a função de onda atômica ϕ(~r − ~Rj) sobre o sítio j,
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Φj(~k, ~r) = 1√
N

N∑
~Rj

ei
~k. ~Rjϕ(~r − ~Rj), (j = 1, ..., n) (2.2)

onde ~Rj é a posição do átomo e N é o número de células unitárias, assim 2.2 satisfaz a
condição de Bloch

Φj(~k, ~r + ~a) = 1√
N

N∑
~Rj

ei
~k. ~Rjϕ(~r + ~a− ~Rj)

= ei
~k.~a 1√

N

N∑
~Rj−~a

ei
~k.(~Rj−~a)ϕ

[
~r − (~Rj − ~a)

]
(2.3)

= ei
~k.~aΦj(~k, ~r).

Num sólido, as autofunções Ψj(~k, ~r), são definidas como uma combinação linear de
funções de Bloch

Ψj(~k, ~r) =
n∑

j′=1
Cjj′(~k)Φj′(~k, ~r) (2.4)

onde, Cjj′ são os coeficientes a serem determinados. Já que as funções Ψj(~k, ~r) deveram
satisfazer o teorema de Bloch, a soma em 2.4 é tomada somente para orbitais Bloch
Φj′(~k, ~r). Dentro deste enfoque os autovalores Ej(~k)(j = 1, ..., n) são dados por

Ej(~k) = 〈Ψj|H|Ψj〉
〈Ψj|Ψj〉

=
∫

Ψj
∗HΨjd

3~r∫
Ψj
∗Ψjd3~r

(2.5)

onde H é o Hamiltoniano do sólido. Agora substituindo 2.4 em 2.5, temos

Ei(~k) =

n∑
j,j′=1

C∗ijCij′〈Φj|H|Φj′〉
n∑

j,j′=1
C∗ijCij′〈Φj|Φj′〉

=

n∑
j,j′
Hjj′(~k)C∗ijCij′

n∑
j,j′=1

Sjj′(~k)C∗ijCij′

(2.6)

onde definimos Hjj′(~k) = 〈Φj|H|Φj′〉 como a matriz integral de transferência, pois des-
crevem a troca dos elétrons no estado π entre os diferentes átomos de carbono da rede e
Sjj′(~k) = 〈Φj|Φj′〉 como a matriz integral de overlap. Os coeficientes Cjj′ são otimizados
de forma que Ei(~k) é mínimo, assim temos

∂Ei(~k)
∂Φ∗ij

=

n∑
j,j′=1

Hjj′(~k)Φij′

n∑
j,j′
Sjj′(~k)Φij

∗Φij′

−

n∑
j,j′
Hjj′(~k)Φij

∗Φij′(
n∑
j,j′
Sjj′(~k)Φij

∗Φij′

)2

n∑
j′=1

Sjj′(~k)Φij′ = 0 (2.7)
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Multiplicando ambos os lados por
n∑
j,j′
Sjj′(~k)Φij

∗Φij′ , temos

n∑
j′=1

Hjj′(~k)Cij′ = Ei(~k)
n∑

j′=1
Sjj′(~k)Cij′ (2.8)

e, definindo um vetor coluna

Ci =



Ci1

Ci2

.

.

.

CiN


(2.9)

HCi = Ei(~k)SCi. (2.10)

Só temos uma solução não nula quando

det[H − Ei(~k)S] = 0 (2.11)

esta é a conhecida equação secular, a qual utilizaremos para achar as estruturas
eletrônicas de uma rede hexagonal. A rede do grafeno pode ser vista como duas sub-redes
triangulares de átomos A e B que formam a célula unitária no espaço real pelos vetores

~a1 =
(
a

2 ,
√

3
2 a

)
, ~a2 =

(
a

2 ,−
√

3
2 a

)
(2.12)

sendo a = 2, 46Å o parâmetro de rede e acc = a√
3 = 1, 42Å é a distância interatômica entre

átomos de carbono. Da mesma forma, os vetores da rede recíproca são dados por

~b1 =
(

2π
a
,

2π√
3a

)
, ~b2 =

(
−2π
a
,

2π√
3a

)
(2.13)

Na Figura 5 é mostrada a rede hexagonal de grafeno e a primeira zona de Brillouin, onde
os primeiros vizinhos são dados por

~δ1 =
(

0,− a√
3

)
, ~δ2 = a

2

(
1, 1√

3

)
, ~δ3 = a

2

(
−1, 1√

3

)
(2.14)

No caso do grafeno, as propriedades eletrônicas e de transporte são devido ao
orbital π que se encontra perpendicularmente ao plano, assim nosso cálculo é reduzido a
diagonalizar uma matriz 2× 2 das sub-redes A e B, como segue

H =
 HAA HAB

HBA HBB

 , S =
 SAA SAB

SBA SBB

 (2.15)



Capítulo 2. Estrutura Eletrônica do Grafeno, do Siliceno e das suas nanofitas 22

A

B

Y

X

a1

a2

kx
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KK’

(b)(a)

M

      Γ

b1
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Figura 5 – a) Rede hexagonal do grafeno, mostrando os sítios A e B, formando a célula
unitária (em azul) e os vetores δj (j=1,...,3), enumerando os primeiros vizinhos
b) Rede recíproca, onde são mostrados os pontos de alta simetria (Γ, M e K),
assim como os vetores da rede recíproca b1 e b2.

Assim, temos

HAA = 〈ΦA|H|ΦA〉 = 1
N

N∑
~RA=~R

′
A

〈ϕ(~r − ~R
′

A)|H|ϕ(~r − ~RA)〉 = ε2p (2.16)

O mesmo procedimento pode ser aplicado no HBB, de modo que na parte diagonal
da equação 2.15, temos o mesmo valor da energia do orbital π. Para os elementos fora da
diagonal, temos que calcular HAB(BA) da seguinte forma,

HAB = 〈ΦA|H|ΦB〉 = 1
N

N∑
~RA, ~RB

ei
~k(~RA−~RB)〈ϕ(~r − ~RA)|H|ϕ(~r − ~RB)〉 (2.17)

considerando os vetores de 2.14, temos

HAB = (ei~k.~δ1 + ei
~k.~δ2 + ei

~k.~δ3)〈ϕ(~r − ~RA)|H|ϕ(~r − ~RB)〉

=
[
e−ikya/

√
3 + 2eikya/2

√
3 cos

(
kxa

2

)]
(−Vppπ)

= −g(~k)Vppπ (2.18)

onde definimos g = eikya/
√

3 + 2eikya/2
√

3 cos
(
kxa
2

)
como o fator geométrico e −Vppπ =

〈ϕ(~r − ~RA)|H|ϕ(~r − ~RB)〉 como o parâmetro de hopping entre orbitais π das sub-redes A
e B, que é dado na Tabela 1, ademais da equação 2.18 também temos que HBA = H∗AB,
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assim a matriz H é

H =
 ε2p −Vppπg(~k)
−Vppπg∗(~k) ε2p

 (2.19)

Para os elementos de matriz de overlap, temos que SAA = SBB = 1 e

SAB = S∗BA = 1
N

N∑
~RA, ~RB

ei
~k(~RA−~RB)〈ϕ(~r − ~RA)|ϕ(~r − ~RB)〉 = Sppπg(~k) (2.20)

dessa forma, substituindo 2.19 e 2.20 em 2.11 , temos

det[H − E(~k)] =

∣∣∣∣∣∣ ε2p − E (−Vppπ + SppπE)g(~k)
(−Vppπ + SppπE)g∗(~k) ε2p − E

∣∣∣∣∣∣ = 0 (2.21)

Diagonalizando a última expressão, obtemos a relação de dispersão

E± = ε2p ± Vppπω(~k)
1± Sppπω(~k)

(2.22)

onde definimos ω(~k) como

ω(~k) =
√
|g(~k)|2 =

√√√√1 + 4 cos
(√

3kya
2

)
cos

(
kxa

2

)
+ 4 cos2

(
kxa

2

)
. (2.23)

Para simplificar os cálculos analíticos, se utiliza a matriz S como uma matriz unitária, ou
seja, um modelo de tight-binding ortogonal, e a última equação fica

E± = ε2p ± Vppπω(~k) (2.24)

Figura 6 – Dispersão eletrônica na rede hexagonal do grafeno. Mediante um zoom no
ponto K, pode-se observar que as bandas de valência e condução se tocam,
formando o cone de Dirac (NETO et al., 2009).

Na Figura 6 é mostrada a relação de dispersão de energia onde ε2p = 0 é tomado
como o nível de Fermi, onde pode ser observado que as bandas de valência e condução se
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tocam, demonstrando a característica semicondutora de gap zero no grafeno. Por outro lado,
outra caraterística notável nesse material é que a baixas energias seus elétrons comportam-
se como partículas relativísticas sem massa, mostrando que sua relação de dispersão seja
linear, para estabelecer ese fenômeno, fazemos uso da equação 2.18 e expandimos o vetor
de onda ~k ao redor dos pontos ~K e ~K

′ como segue

g(η ~K + ~q) = g(η ~K) + ~q.~∇g(η ~K), η = ±1 (2.25)

os quais tem por valor ~K( ~K ′) =
(
η 4π

3a , 0
)
, dessa forma a primeira aproximação, obtemos

g(η ~K + ~q) =
∑
~δi

ei(η
~K+~q).~δi ≈

∑
δi

eiη
~K.~δi + i

∑
~δi

(~q.~δi)eiη
~K.~δi (2.26)

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

∑
δi

eiη
~K.~δi = 1 + cos

(2π
3

)
= 0 (2.27)

i
∑
~δi

(~q.~δi)eiη
~K.~δi = −

√
3a
2 (±~qx + i~qy) (2.28)

dessa forma, substituindo em 2.19, temos

H = −
√

3a
2~ Vppπ

 0 ±~px + i~py

±~px − i~py 0

 (2.29)

onde foi usado a relação ~p = ~~q. Diagonalizando a última equação, obtemos a dispersão
de energia linear

E = ±vf |~p|, (2.30)

onde vf é a velocidade de Fermi e tem valor vf =
√

3a
2~ Vppπ ≈ 0.03c, onde c é a velocidade

da luz. Fazendo uso da equação 2.30 comprovamos que os elétrons no grafeno apresentam
massa nula devido à relação

m−1 = 1
~2

∂2E

∂2|~k|
= 0 (2.31)

Devido a estas propriedades relativísticas, pode ser observado o paradoxo de Klein
no grafeno, onde os elétrons podem-se mover livremente. Este fenómeno pode ser observado
já que o gap no grafeno é zero. Na Figura 7 é mostrado uma representação dos cones
de Dirac onde a aproximação a baixas energias foi feita. Com a descrição do modelo
tight-binding, podemos estender nossos cálculos a um modelo de quatro orbitais mediante
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K

K’

Γ

Figura 7 – As bandas de valência e condução 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 ~δi(i = 1, 2, 3)

li = î.~δi

|~δi|
, mi = ĵ.~δi

|~δi|
, ni = k̂.~δi

|~δi|
(2.32)

assim, para o grafeno temos,

l1 = 0, l2 =
√

3
2 , l3 = −

√
3

2 (2.33)

m1 = −1, m2 = 1
2 , m3 = 1

2 , (2.34)

da mesma forma, para fora do plano

n1 = n2 = n3 = 0 (2.35)

As integrais de transferência entre orbitais s e p em função dos cossenos diretores são
dados na Tabela 1. Os elementos de matriz são dados por

(m/n)AB =
3∑
1
Vmn(~δi)ei

~k.~δi (2.36)

onde (m/n) representam as possíveis combinações dos orbitais s e p. A parametrização de
Slater e Koster consiste num método de interpolação onde as integrais dos elementos de
matriz da equação 2.5 são substituídos por constantes que são escolhidas para adaptar-se
à determinação de energias para particulares valores de k, ~δi é o vetor entre um átomo
localizado na posição ~Ri(i = A) e outro átomo localizado na posição Rj(j = B) e
etiquetamos os cossenos diretores da direção do vetor ~δi por l,m, n como na equação 2.32,
apontando de um átomo 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/s)AB = (ei~k.~δ1 + ei
~k.~δ2 + ei

~k.~δ3)Vssσ
(s/x)AB = (l1ei

~k.~δ1 + l2e
i~k.~δ2 + l3e

i~k.~δ3)Vspσ
(s/y)AB = (m1e

i~k.~δ1 +m2e
i~k.~δ2 +m3e

i~k.~δ3)Vspσ

(x/x)AB =
[

3
2 cos

(
akx
2

)
eiaky/2

√
3
]
Vppσ +

[
1
2 cos

(
akx
2

)
eiaky/2

√
3 + e−iaky/

√
3
]
Vppπ

(x/y)AB = (l1m1e
i~k.~δ1 + l2m2e

i~k.~δ2 + l3m3e
i~k.~δ3)(Vppσ − Vppπ)

(y/y)AB =
[

1
2 cos

(
akx
2

)
eiaky/2

√
3 + e−iaky/

√
3
]
Vppσ +

[
3
2 cos

(
akx
2

)
eiaky/2

√
3
]
Vppπ

(z/z)AB = (ei~k.~δ1 + ei
~k.~δ2 + ei

~k.~δ3)Vppπ

e como consequência é obtida a estrutura de bandas do grafeno. Esta estrutura foi
calculada separadamente para cada banda, ou seja uma sub matriz 2× 2 para a banda π
e uma sub matriz 4× 4 para a banda σ e mostrada na Figura 8.

(s/s)AB Vssσ (x/x)AB l2Vppσ+ (1− l2)Vppπ
(s/x)AB lVspσ (x/y)AB lm(Vppσ − Vppπ)
(x/s)AB −lVspσ (y/z)AB mn(Vppσ − Vppπ)

Tabela 1 – Elementos de matriz para os hoppings de primeiros vizinhos entre orbitais s
e p, os quais estão expressos em função dos cossenos diretores l,m,n. Outros
elementos de matriz podem ser encontrados permutando os índices.

H VALOR S VALOR

Vssσ -6.769 Sssσ 0.212
Vspσ 5.580 Sspσ 0.102
Vppσ 5.037 Sppσ 0.146
Vppπ -3.033 Sppπ 0.126
ε2s -8.868

Tabela 2 – Valores dos parâmetros das integrais de transferência e integrais overlap para
grafeno (SAITO; DRESSELHAUS, 1998).
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Figura 8 – Estrutura de bandas de grafeno usando um modelo tight-binding não-ortogonal,
Os parâmetros para esta figura estão dados em Tabela 2

2.2 Silício e a Estrutura Eletrônica do Siliceno
Silício com número atômico 14, é o segundo elemento químico mais abundante na

crosta terrestre depois de oxigénio, e é hoje em dia o elemento semicondutor mais usado
na indústria eletrônica e microeletrônica atual. Silício pertence à mesma família que o
carbono, sendo sua configuração eletrônica (Ne)3s23p2, onde (Ne) é a configuração interna.
A diferença com o carbono, silício tende a formar compostos mais estáveis com hibridização
sp3. A Nanoeletrônica baseada em silício é uma indústria altamente promissora, onde
nanotubos de silício e nanofitas, já tem sido produzidas experimentalmente, assim como
investigações teóricas através de cálculos de primeiros princípios (FAGAN et al., 2000). A
necessidade de encontrar estruturas bidimensionais feitas de silício, com uma geometria
semelhante ao grafeno têm levado a estudar o siliceno como um material prometedor que
passou da teoria ao experimento em poucos anos.

Siliceno é uma rede bidimensional de átomos de silício que apresenta propriedades
similares ao grafeno (GUZMÁN-VERRI; VOON, 2007), já que é um semicondutor de
zero gap e a baixas energias os elétrons se comportam como partículas relativísticas sem
massa. Sua vantagem natural sobre o grafeno, se encontra em sua compatibilidade com
semicondutores baseados em silício em outras formas estruturais, o que pode ser integrado
facilmente dentro da indústria eletrônica 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 física da matéria
condensada. Uma das peculiaridades do siliceno em relação ao grafeno, está no fato de que
siliceno apresenta uma geometria hexagonal planar e buckled. Siliceno em forma planar
obedece à hibridização sp2 da mesma maneira que o grafeno, então se queremos encontrar
a estrutura eletrónica do siliceno planar, simplesmente substituímos os parâmetros de
grafeno pelos de siliceno. Por outro lado a geometria buckled é devida ao grande raio
atômico do silício (TAHIR; SCHWINGENSCHLöGL, 2012), o qual é responsável pela
forte interação spin-órbita que leva ao efeito Hall Quântico 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 não foi possível sintetizar siliceno em
estado livre, mas, cientistas da Universidade de Marsella já 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 deposição de vapor e obtiveram
que os parâmetros estruturais destas estruturas estão em boa concordância com previsões
teóricas, mostrando que as nanofitas em Ag(110) são muito parecidas às de grafeno.

Figura 9 – Estrutura hexagonal do Siliceno buckled, observe-se que os átomos A (vermelho)
se encontram acima dos átomos B (azul), ver texto para mais informação.

Siliceno na sua conformação buckled, a qual é mostrada em Figura 9, é a forma
energeticamente mais estável; entendemos por buckled, que os átomos A e B da célula
unitária do Siliceno não são coplanares, é dizer uma folha de siliceno é formada de dois
planos atômicos (átomos A acima dos átomos B). Na configuração planar, as ligações π
resultam da sobreposição dos orbitais 3pz dos átomos de silício, mas essa sobreposição é
fraca comparada com a sobreposição dos orbitais 2pz do grafeno, desta forma as ligações
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π em siliceno planar (sp2) seriam fracas, já que a força da ligação π é relacionada à
sobreposição do orbital atômico, consequentemente essas ligações se quebrariam, de forma
que a configuração sp2 não seria estável, levando essa hibridização a uma de tipo sp3

(ver Figura 3). Devido a esta transição, a geometria planar sofre uma distorção levando
a uma estrutura buckled, sendo esta configuração a forma mais estudada na atualidade
(HOUSSA et al., 2010). Siliceno, seja na forma planar ou buckled, apresenta uma estrutura
eletrónica parecida com grafeno, suas bandas de condução e de valência se tocam nos
pontos K e K ′ formando os conhecidos cones de Dirac, além de que a baixas energias sua
relação de dispersão é linear, mostrando que seus elétrons são partículas fermiônicas sem
massa (LEBèGUE; ERIKSSON, 2009). Por outro lado cabe realçar que tanto em siliceno
planar, assim como ocorre em grafeno, as autofunções da banda π são dados por orbitais
pz, enquanto que em siliceno buckled, suas autofunções das bandas π são uma combinação
linear dos orbitais s, px, py, pz. Este último acontece porque na forma buckled as bandas π
e σ são acopladas. Uma das vantagens do siliceno é justamente devido a sua estrutura
buckled, a qual é responsável pela forte interação spin-órbita que leva a que o efeito de
Hall Quântico de Spin (QSH) seja observado (LIU; FENG; YAO, 2011).

Figura 10 – Definimos o ângulo θ entre a distancia Si-Si e a coordenada Z normal ao plano.
Quando θ = π

2 recuperamos o plano do grafeno

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

~δ1 = a√
3

(√
3

2 ,
1
2 , cot θ

)
, ~δ2 = a√

3

(
−
√

3
2 ,

1
2 , cot θ

)
, ~δ3 = a√

3
(0,−1, cot θ) (2.37)

onde a = 3.86Å é o parâmetro de rede do siliceno, ademais, observe-se que a primeira e
segunda componentes desses vetores correspondem a equação 2.14 e a terceira componente
é devido a configuração buckled, sendo θ o ângulo entre a distância Si− Si e a direção Z
normal ao plano (Figura 10). Dessa forma, usando a equação 2.32, podemos encontrar os
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cossenos diretores desses vizinhos, dados por

l1 =
√

3
2 senθ, l2 = −

√
3

2 senθ, l3 = 0,

m1 = senθ

2 , m2 = senθ

2 , m3 = −senθ (2.38)

n1 = n2 = n3 = cos θ

de modo que podemos encontrar as integrais de transferência entre os orbitais s
e p. Seguindo os parâmetros de Slater e Koster (Tabela 1), os elementos da matriz do
Hamiltoniano do siliceno são

(s/s)AB = g0Vssσ

(s/x)AB = g1Vspσ

(s/y)AB = g2Vspσ

(s/z)AB = g3Vspσ

(x/x)AB = g4Vppσ + g5Vppπ (2.39)

(x/y)AB = g6(Vppσ − Vppπ)

(x/z)AB = g7(Vppσ − Vppπ)

(y/y)AB = g8Vppσ + g9Vppπ

(y/z)AB = g10(Vppσ − Vppπ)

(z/z)AB = g11Vppσ + g12Vppπ

onde os gn(n = 0, ..., 12) são dados por
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√
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]
dessa forma a estrutura de siliceno buckled é mostrado na Figura 11.

Figura 11 – Estrutura de bandas de siliceno buckled, usando um modelo tight-binding
ortogonal. Observe que as bandas π se tocam no ponto K. Os parâmetros
para esta figura estão 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 seção anterior e comparar os resultados com os de grafeno. Uma dedução
mais detalhada é dada no apêndice A. Para o nosso propósito a matriz Hamiltoniana na
base {|pAz >, |pBz 〉, |pAy 〉, |pAx 〉, |sA〉, |pBy 〉, |pBx 〉, |sB〉} para os elementos da equação 2.39 no
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ponto K =
(

4π
3a , 0

)
, é

H0 =



0 0 0 0 0 V
′

3 −iV ′
3 0

0 0 V
′

3 iV
′

3 0 0 0 0
0 V

′
3 0 0 0 −V ′

1 −iV ′
1 V

′
2

0 −iV ′
3 0 0 0 −iV ′

1 V
′

1 −iV ′
2

0 0 0 0 ∆ −V ′
2 −iV ′

2 0
V

′
3 0 −V ′

1 iV
′

1 −V ′
2 0 0 0

iV
′

3 0 iV
′

1 V
′

1 −iV ′
2 0 0 0

0 0 V
′

2 iV
′

2 0 0 0 ∆



(2.40)

onde, definimos

V
′

1 = 3
4 sin2 θ(Vppπ − Vppσ)

V
′

2 = 3
2 sin θVspσ

V
′

3 = 3
2 sin θ cos θ(Vppπ − Vppσ)

ademais ∆ = −7.03eV , é a energia do orbital s. Para diagonalizar o Hamiltoniano
mostrado em 2.40, fazemos transformações unitárias

ϕA1 = − 1√
2

(pAx + ipAy ) = |pA+〉

ϕB2 = − 1√
2

(pBx + ipBy ) = |pB−〉

ϕ3 = 1√
2

[
− 1√

2
(pAx − ipAy )− 1√

2
(pBx + ipBy )

]

ϕ4 = 1√
2

[
1√
2

(pAx − ipAy )− 1√
2

(pBx + ipBy )
]

(2.41)

dessa forma, podemos reescreve o Hamiltoniano numa nova base {pAz , sA, ϕB2 , pBz , sB, ϕA1 , ϕ3, ϕ4}.
A mudança de base é feita encontrando a matriz unitária U1 a qual pode ser construída pro-
jetando os autoestados novos sobre os autoestados originais, de forma que o Hamiltoniano
pasa de H0 a H1 como

H0 −→ H1 = U †1H0U1 (2.42)
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assim, obtemos

H1 =



0 0 −iV3 0 0 0 0 0
0 ∆ iV2 0 0 0 0 0
iV3 −iV2 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 −iV3 0 0
0 0 0 0 ∆ −iV2 0 0
0 0 0 iV3 iV2 0 0 0
0 0 0 0 0 0 V1 0
0 0 0 0 0 0 0 −V1



(2.43)

onde V1 = 2V ′
1 , V2 =

√
2V ′

2 , V3 =
√

2V ′
3 . Desta forma, podemos dividir H1 em três

sub-matrizes,

HA =


0 0 −iV3

0 ∆ iV2

iV3 −iV2 0

 , HB =


0 0 −iV3

0 ∆ −iV2

iV3 iV2 0

 , Hc =
 V1 0

0 −V1

 (2.44)

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

H
′

1 =



ε1 0 0 0 0 0 0 0
0 ε1 0 0 0 0 0 0
0 0 ε2 0 0 0 0 0
0 0 0 ε2 0 0 0 0
0 0 0 0 ε3 0 0 0
0 0 0 0 0 ε3 0 0
0 0 0 0 0 0 V1 0
0 0 0 0 0 0 0 −V1



(2.45)

a ultima matriz foi encontrada fazendo uma nova mudança de base que leva H1 até H ′
1

(Ver apêndice A para maior informação), ademais os autoestados de mais baixa energia
são dados por

|φ1〉 = u11|pAz 〉+ u21|sA〉+ u31

[
1√
2

(|pBx 〉 − i|pBy 〉)
]

|φ4〉 = u11|pBz 〉 − u21|sB〉+ u31

[
− 1√

2
(|pAx 〉+ i|pAy 〉)

]
(2.46)

onde u11, u21, u31 são elementos da matriz U1, de maneira que formando a matriz, temos

HK =
 〈φ1|HK |φ1〉 〈φ1|HK |φ4〉
〈φ4|HK |φ1〉 〈φ4|HK |φ4〉

 (2.47)
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Agora, para observar o comportamento a baixas energias, fazemos uma expansão ~k → ~K+~q,
obtendo

HK = ε1I2 +
 0 vfq+

vfq− 0

 (2.48)

com a velocidade de Fermi vf

vf = −
√

3a
2 [u2

11(Vppπ sin2 θ + Vppσ cos2 θ)− u2
21 + 2u11u21 cos θVspσ

− 1
2 |u31|2 sin2 θ(Vppσ − Vppπ)] (2.49)

onde q+ = qx + iqy, q− = qx − iqy. A quantidade entre colchetes é o parâmetro de
integral de transferência entre as bandas π para siliceno, comumente simbolizado por t e
seu valor é aproximadamente 1.6eV . Quando θ = π

2 recuperamos a velocidade de Fermi
do grafeno (vf = −

√
3

2 Vppπa). Os elementos de matriz são dados pela parametrização de
Slater e Koster (Tabela 1) e os parâmetros para as integrais de transferência são dados
em Tabela 3. A equação 2.49 é um resultado geral, aplicável a outras estruturas buckled
teoricamente estudadas como germaneno.

Sistema Vssσ Vspσ Vppσ Vppπ θ vf (105m/s)

Siliceno -1.93 2.54 4.47 -1.12 101.7◦ 5.52
Germaneno -1.79 2.36 4.15 -1.04 106.5◦ 4.57

Tabela 3 – Valores dos parâmetros das integrais de transferência de siliceno e germaneno
onde as unidades estão em eV. Também é mostrado os valores de vf e θ.

2.3 Nanofitas de Siliceno
As nanofitas de siliceno são cortes em folhas de siliceno ao longo de uma determinada

direção, resultando em bordas bem definidas. A presença de bordas nas nanofitas apresenta
um fenômeno 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 superfície 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
são muito baixas. A diferença com as nanofitas de grafeno, as nanofitas de siliceno não
apresentam reatividade nas bordas, fazendo que estes sistemas sejam quimicamente mais
estáveis que sua contraparte do grafeno (AUFRAY et al., 2010). Na Figura 12, é mostrada
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passo 1: Colocamos  uma  pastilha  de  silício cristalino
             acima  da  tira (Ag)  no vácuo.

passo2:Aqueça o silício até que comece a sublimar. passo3: átomos  de  silício  espontaneamente  
             organizados sobre  a  superficie  de  
             prata    como  siliceno.

Fazendo siliceno

Figura 12 – Síntese de nanofitas sobre superficies de prata (Ag). Tomada de (BRUMFIEL,
2013)

uma representação de como se obtiveram as nanofitas, mostrando uma geometria hexagonal
na superfície de prata.

Os tipos de bordas que estudaremos nesta dissertação são as bordas armchair
e zigzag. Seguindo as convenções usadas para grafeno (D.A.BAHAMON, Julho 2011),
usamos o método tight-binding para obter as estruturas de bandas das nanofitas, as quais
são construídas na forma buckled, para isso usamos uma caixa de linha tracejada para
definir a célula unitária, cada célula tem 2N átomos, onde N é o número de linhas zigzag
para a nanofita zigzag e o número de dímeros para as nanofitas armchair. Da Figura 13
(a), podemos obter o Hamiltoniano para a nanofita zigzag onde M é o número total de
células unitárias. Para definir as posições dos átomos a (vermelho) usamos o novo vetor
maz = m

√
3a. Com isto em mente o Hamiltoniano é dado por

H = −t
M,N∑
m,n

{|a,m, n〉〈b,m− 1/2, n|+ |a,m, n〉〈b,m, n− 1|+

|a,m, n〉〈b,m+ 1/2, n|+ h.c} (2.50)

e a função de onda pode-se escrever:

|Ψ〉 = 1√
M

M,N∑
m,n

ei
~k ~Rm{a(~k, n)|a,m, n〉+ b(~k, n)|b,m, n〉} (2.51)

onde |a(b),m, n〉 é o orbital da subrede A(B) que se encontra na posição n da célula
unitária m definida pelo vetor ~Rm = m~az, a estrutura de banda de uma nanofita zigzag é
dado por

Ea(~k, n) = −t
[
b(~k, n)2 cos

(
kxaz

2

)
+ b(~k, n− 1)

]
(2.52)
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de forma similar, podemos obter

Eb(~k, n) = −t
[
a(~k, n)2 cos

(
kxaz

2

)
+ a(~k, n+ 1)

]
(2.53)

1A

2A
2B

n=2
1B

n=Nz

n=1

m
n=1
n=2

n=Na

1A1B

2A 2B

3A3B

m

zigzag

armchair

(a) (b)

Figura 13 – Configuração de nanofitas zigzag (a) e armchair (b). Definimos a célula
unitária m como uma caixa de linha tracejada para ambas estruturas.

As nanofitas zigzag apresentam um comportamento metálico, onde a banda de
valência mais alta e a banda de condução mais baixa são degeneradas e como consequência
uma banda plana aparece, essa banda plana aumenta a medida que o número de linhas
zigzag (Nz) se incrementa. Na figura Figura 14 mostra-se três tipos de nanofitas zigzag
de siliceno. Devido a seu comportamento claramente metálico, as nanofitas zigzag são
estruturas importantes para investigar propriedades magnéticas e eletrônicas. Assim ao
aplicar potenciais elétricos e interações spin-órbita, aparecem efeitos interessantes que

(a) Nz = 5 (b) Nz = 15 (c) Nz = 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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(a) Na = 15 (b) Na = 16 (c) Na = 17

Figura 15 – Estrutura de bandas para diferentes larguras de nanofitas armchair de siliceno,
observe que as nanofitas com Na = 15 (a) e Na = 16 (b) apresentam caráter
semicondutor, enquanto que a nanofita com Na = 17 (c) apresenta caráter
metálico.

serão tratados no próximo capítulo. Da mesma forma, para uma nanofita armchair como
mostrado na Figura 13 (b), seu Hamiltoniano é dado por

H = −t
M,N∑
m,n

{|a,m, n〉 〈b,m− 1/2, n|+ |a,m, n〉 〈b,m, n− 1|

|a,m, n〉 〈b,m, n+ 1|+ h.c} (2.54)

usando a função de onda dado por 2.51 e seguindo o mesmo procedimento dado para a
nanofita zigzag, temos a estrutura eletrônica

Ea(~k, n) = −t{b(k, n)e−i
kaa

2 + b(k, n− 1) + b(k, n+ 1)} (2.55)

semelhantemente para átomos b

Eb(~k, n) = −t{a(k, n)ei
kaa

2 + a(k, n− 1) + a(k, n+ 1)}. (2.56)

As nanofitas armchair apresentam comportamento metálico ou semicondutor
dependendo da largura da fita (N), como no caso de nanofitas de grafeno (WANG, 2013).
Desta forma, quando Na = 3p + 2 sendo p um número inteiro, o sistema é metálico, 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 três nanofitas armchair com diferentes larguras. O estudo das
nanofitas de siliceno, é de intenso interesse devido as semelhanças com as nanofitas de
grafeno, poderíamos dizer que o seu estudo tem potenciais aplicações devido à indústria
tecnológica atual do silício e a fabricação de dispositivos spintrônicos.
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2.4 Efeito de Strain na estrutura de banda de siliceno
Como já foi mostrado no siliceno, as bandas π e π∗ se tocam no ponto K sendo

que a baixas energias sua dispersão eletrônica tornasse linear, um método comumente
usado para tentar abrir o gap entre as bandas de valência e de condução é aplicando uma
tensão na folha de siliceno (strain), como mostrado na Figura 16. Este tipo de construção
causa deformações na rede do siliceno o que leva a uma renormalização das distâncias
entre os primeiros vizinhos, e os vetores que representam os pontos de alta simetria sejam
modificados e como consequência a estrutura de banda de siliceno dado por Figura 11
mudaria. Nesta seção aplicaremos strain na direção armchair e na direção zigzag. Ao aplicar
strain nas distâncias dos primeiros vizinhos dado por equação 2.37 só nas componentes
x− y, de acordo com

~δsl = (I + ε)~δl (2.57)

onde ~δsl representa os vetores de primeiros vizinhos com strain, I é a matriz unitária 2× 2
e ε, representa a matriz de strain, obtemos os vetores dos primeiros vizinhos modificados,
dados por

~δs1 =
{
a

2(1 + ε11) + a

2
√

3
ε12,

a

2ε21 + a

2
√

3
(1 + ε22), a√

3
cot θ

}
(2.58)

~δs2 =
{
−a2(1 + ε11) + a

2
√

3
ε12,−

a

2ε21 + a

2
√

3
(1 + ε22), a√

3
cot θ

}
(2.59)

~δs3 =
{
− a√

3
ε12,−

a√
3

(1 + ε22), a√
3

cot θ
}

(2.60)

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

lsi = î.~δi
s

|~δsi |
, ms

i = ĵ.~δi
s

|~δsi |
, nsi = k̂.~δi

s

|~δsi |
(2.61)

onde as componentes ε11, ..., ε22 obedecem à matriz de strain dada por

ε = ν

 cos2 φ− ϑsen2φ (1 + ϑ) cosφsenφ
(1 + ϑ) cosφsenφ sen2φ− ϑ cos2 φ

 (2.62)

onde ν é o parâmetro de strain, o que fisicamente representa a magnitude de defor-
mação nas distâncias interatômicas da rede quando considerada sem strain, φ o ângulo de
strain e ϑ o coeficiente de Poisson do Silício. Na Figura 16 pode-se ver uma representação da
tensão exercida sobre uma folha de siliceno, quando mudamos o plano x−y para x′−y′ . Vale
precisar que a rede do siliceno é elasticamente isotrópico (L.D.LANDAU; E.M.LIFSHITZ,
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1980), por tanto o parâmetro de strain torna-se uma quantidade ajustável. Seguindo
a abordagem de (PEREIRA; NETO; PERES, 2009), os vetores dados por 2.58, 2.59 e
2.60 levam a um renormalização dos parâmetros de hopping da equação 2.36, assim uma
hipótese mais razoável é um decaimento exponencial (D.A.PAPACONSTANTOPOULOS
M.J.MEHL; M.R.PEDERSON, 1998) expresso como

Vm,n(δi) = Vmne
−3.37(δi/a0−csc θ) (2.63)

ϕ
ϕ

Tensão aplicada

Figura 16 – Esquema de uma tensão aplicada no siliceno em uma direção arbitraria. A
rede do siliceno por ser tomada em relação aos eixos x − y ou x′ − y′ , que
diferem entre si por uma inclinação de ângulo φ. Adaptada de (PEREIRA;
NETO; PERES, 2009).

onde Vm,n(δi) sao os novos valores de hopping entre orbitais s e p que dependem
das distâncias dos primeiros vizinhos e Vm,n é o hopping sem strain. Se θ = 90◦ temos a
renormalização dos parâmetros 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)

Γ∗ = (I + ε)Γ, M∗ = (I + ε)M, K∗ = (I + ε)K (2.64)

Figura 17 mostra uma representação de como a rede hexagonal no espaço recíproco
foi alterada devido ao strain de acordo com as equações dada por 2.64. Dessa forma
os elementos de matriz do Hamiltoniano dado por 2.39 e os gn(n = 1, ..., 12) seriam
modificados. Na Figura 18 pode-se ver como no ponto K a banda π abre um gap entre
as bandas de valência e condução para na direção zigzag (φ = 0◦). Na Figura 19 temos
aumentado o parâmetro de strain, onde pode-se observar que o gap aumenta conforme ν
aumenta. Na Figura 20 aplicamos strain na direção armchair (φ = 90◦), onde observamos
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K
M

K*M*

Γ

Γ*

Figura 17 – Representação da aplicação de strain uniaxial na rede hexagonal no es-
paço recíproco. Rede hexagonal antes da deformação (linha contínua) e rede
hexagonal com deformação (linha tracejada).

(a) ν = 0.0 e φ = 0◦ (b) ν = 0.05 e φ = 0◦

Figura 18 – Estrutura de bandas de siliceno sem strain (a) e com strain aplicado ao longo
da direção zigzag (φ = 0). Observe a abertura de um gap no ponto K

que a abertura do gap no ponto K, é mais notória que para o caso em que o strain
foi aplicado na direção zigzag, assim na Figura 21 o tamanho do gap é maior. Outra
consequência notável que podemos observar é que modulando o ângulo e o parâmetro
de strain, pode-se observar que a altura entre a banda π∗ (vermelha) com a banda σ
(preta) varia o que pode levar a fótons provenientes da luz interatuem com os elétrons
ocasionando transições intrabanda direta e indireta o que pode ser ótimo para a construção
de dispositivos ópticos.

Por outro lado, podermos esperar que ao aplicar uma tensão compressiva, a rede
recíproca seria comprimida, e o gap na estrutura de bandas seria reduzido consideravelmente.
Devemos ter em conta que nossos resultados, são iniciais e ainda se estão dentro do marco
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(a) ν = 0.10 e φ = 0◦ (b) ν = 0.15 e φ = 0◦

Figura 19 – Estrutura de bandas de siliceno para ν = 0.10 (a) ν = 0.15 e φ = 0◦(b).
Observe como o gap aumenta conforme se incrementa o parâmetro de strain.

(a) ν = 0.05 e φ = 90◦ (b) ν = 0.1 e φ = 90◦

Figura 20 – Estrutura de bandas de siliceno para φ = 90◦ (direção armchair). Observe
como o gap aumenta conforme o incremento do parâmetro de strain.

teórico, já que ainda o siliceno não se encontra em forma livre como tínhamos falado na
seção anterior. Os valores usados para ν, são valores típicos 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 ligações Si − Si são mais flexíveis que ligações C − C, e como consequência
a abertura do gap em grafeno ocorre para valores maiores de ν (KALONI; CHENG;
SCHWINGENSCHLöGL, 2013; PEREIRA; NETO; PERES, 2009).
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Figura 21 – Estrutura de bandas de siliceno, com ν = 0.15 e φ = 90◦.

Figura 22 mostra a variação dos valores do gap em função do parâmetro de strain
no ponto K. Os valores do gap de siliceno são maior no caso em que o strain é aplicado ao
longo da borda armchair (φ = 90◦), do que os valores obtidos ao longo da direção zigzag
(φ = 0◦).

Figura 22 – Variação do gap no ponto K em funão do parâmetro de strain. Como pode
ser observado, os valores do gap para o ângulo φ = 90◦ são maiores que o
ângulo φ = 0◦.
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3 Interação Spin-Órbita e Efeito de Potencial
Elétrico Externo

A interação spin-órbita (ISO) é um fenômeno relativístico, que entra como um
termo de correção das energias na equação de Schrödinger. Esta interação é responsável
pela divisão dos níveis de energia levando à observação de gaps em moléculas e átomos.
A interação spin-órbita acontece devido a que o elétron sente um campo elétrico devido
ao núcleo atômico, que consequentemente faz que este elétron experimente um campo
magnético efetivo, o qual se acopla ao momento magnético do elétron (STRANGE, 1998).
A interação spin-órbita atômica é dada por

Hso = ξ(r)~L.~S, (3.1)

onde o termo ξ(r) = 1
2m2c2r

dV
dr

é o parâmetro de acoplamento spin-órbita, m é a masa do
elétron, c 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

V = Ze2

4πε0r
(3.2)

com Z o número atômico e ε0 a constante dielétrica, de forma que o parâmetro de
acoplamento ξ(r), resulta

ξ(r) = − Ze2

8πε0m2c2
1
r3 (3.3)

Uma consequência notável da última equação, é que podemos definir a constante de
estrutura fina como

α = e2

4πε0~c
∼ 1

137 (3.4)

onde α é uma constante que caracteriza a força da interação eletromagnética,
ademais é adimensional, é dizer que é independente de qualquer sistema de unidades que
se utilize. Combinando a última equação com 3.3 e colocando o resultado em 3.1, obtemos

Hso = Zα~
2m2cr3

~L.~S. (3.5)

Por outro lado, conhecemos da mecânica quântica a relação

J2 = L2 + 2~L.~S + S2 (3.6)
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e com um pouco de algebra, temos

~L.~S = 1
2(J2 − L2 − S2) (3.7)

de modo que podemos escrever Hso como

Hso = Zα
~

4m2c

J2 − L2 − S2

r3 (3.8)

Calculando o valor esperado na última equação, obtém-se

〈Hso〉 =
∫ ∞
o

Ψ∗n,l,j,mjHsoΨn,l,j,mjdr
3

= Zα
~3

4m2c
[j(j + 1)− l(l + 1)− 3/4]

〈 1
r3

〉
(3.9)

onde foi usado s = 1/2, que representa o spin do elétron e o fato que

J2Ψ = j(j + 1)~2Ψ, L2Ψ = l(l + 1)~2Ψ, S2Ψ = 3
4~

2Ψ (3.10)

Por outro lado se l 6= 0 tem-se que j = l ± 1/2 o que leva a um desdobramento de
cada nível de energia em dois outros, assim o valor esperado de 1

r3 é dado por
〈 1
r3

〉
=
(
Zαmc

~n

)3 2
l(l + 1)(2l + 1) (3.11)

Substituindo esta expressão em 3.9 e lembrando que para átomos hidrogenoides
E0 = α2mc2

2 = 13, 6eV , temos

〈Hso〉 = ξso = Z4

n3
j(j + 1)− l(l + 1)− 3/4

l(l + 1)(2l + 1) α2E0 (3.12)

desta última equação pode-se observar que a magnitude de ξso aumenta com o número
atômico Z, e ainda pode-se observar que existe uma dependência com o número principal
n. Desta forma, temos que para o átomo de silício Z = 14, n = 3, l = 1, de forma que
substituindo esses valores em 3.12 encontramos que em átomos de silício ξso ≈ 196meV .
Por comparação, num sólido cristalino a divisão de energia no ponto Γ é ξso = 34meV .

3.0.1 Interação Spin-Órbita Rashba em Siliceno

Na seção anterior estudamos a interação spin-órbita atômica, a qual pode mostrar
efeitos importantes na estrutura dos sólidos. Nesta seção estudaremos a interação 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, já que essa interação devida a um substrato possui uma maior
complexidade de estimar. Usando as regras do produto misto na equação 3.1 e lembrando
que ~L = ~r × ~p, a interação spín-órbita de Rashba é dada por
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HR = e~
4m2c2

~E.(~σ × ~p) (3.13)

com ~S = ~
2~σ, onde ~σ são as matrices de Pauli, ~E = E0 ~Z é o campo elétrico na

direção ~Z, e ~p é o momento linear do elétron. Seguindo o procedimento dado por Martino
(MARTINO; EGGER, 2005), e usando o formalismo de segunda quantização, podemos
expressar a equação anterior como

HR = i
λR
aSi

∑
〈i,j〉αβ

c†iα(~σ.~uij)αβcjβ + h.c. (3.14)

onde definimos o parâmetro Rashba λR = e~E0
2mvf

, e o vetor ~ui,j = ~δi,j × ~Z, onde ~δi,j são os
vetores de primeiros vizinhos sobre a soma 〈i, j〉 de um determinado sítio, c†iα(cj,β) são os
operadores de criação e destruição com spins α(β) nos sítios i(j). Agora podemos analisar
o efeito dessa interação spin-órbita Rashba nas nanofitas armchair e zigzag. Fazendo uso
do método estudado na seção 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 equação 3.14, é necessário conhecer os primeiros vizinhos de um determinado
sítio, que pertence a célula unitária m e localizado numa certa linha n, com o qual temos

~δm,m+1/2 =
√

3
2 asi

(
î+ 1√

3
ĵ

)
, ~δm,m−1/2 =

√
3

2 asi

(
−î+ 1√

3
ĵ

)
(3.15)

~δn,n−1 = −asiĵ, (3.16)

de forma que os vetores ~ui,j são

~um(m+1/2) = λR

(
1
2σ

α,β
x −

√
3

2 σα,βy

)
, ~um(m−1/2) = λR

(
1
2σ

α,β
x +

√
3

2 σα,βy

)
(3.17)

~un,n+1 = −λRσα,βx (3.18)

assim a função 2.51 será escrita como

|Ψ〉 = 1√
M

M,N∑
m,n

ei
~k ~Rm{a(~k, n, ↑)|a,m, n, ↑〉+ b(~k, n, ↑)|b,m, n, ↑〉+

a(~k, n, ↓)|a,m, n, ↓〉+ b(~k, n, ↓)|b,m, n, ↓〉} (3.19)
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e usando o método dado na seção 2.3 para spin-up, temos

Ea(~k, n, ↑) = −iλR
{
b(~k, n, ↓)2 cos

(
az
2 −

2π
3

)
+ b(~k, n− 1, ↓)

}
(3.20)

Eb(~k, n, ↑) = iλR

{
a(~k, n, ↓)2 cos

(
az
2 + 2π

3

)
+ b(~k, n+ 1, ↓)

}
(3.21)

e para spin-down tem-se

Ea(~k, n, ↓) = −iλR
{
b(~k, n, ↑)2 cos

(
az
2 + 2π

3

)
+ a(~k, n− 1, ↑)

}
(3.22)

Eb(~k, n, ↓) = iλR

{
a(~k, n, ↑)2 cos

(
az
2 −

2π
3

)
+ a(~k, n+ 1, ↑)

}
(3.23)

Seguindo o mesmo procedimento para nanofitas armchair Figura 13(b), temos para
elétrons com spin-up

Ea(~k, n, ↑) = iλR{e−i
2π
3 b(~k, n− 1, ↓) + ei

2π
3 b(~k, n+ 1, ↓)} − λRb(~k, n+ 1, ↓)e−i

kxaa
2 (3.24)

Eb(~k, n, ↑) = iλR{ei
2π
3 a(~k, n− 1, ↓)− e−i 2π

3 a(~k, n+ 1, ↓)}+ λRa(~k, n+ 1, ↓)ei
kxaa

2 (3.25)

também para elétrons com spin-down, temos

Ea(~k, n, ↓) = −iλR{e−i
2π
3 b(~k, n− 1, ↑) + ei

2π
3 b(~k, n+ 1, ↑)} − λRb(~k, n+ 1, ↓)e−i

kxaa
2 (3.26)

Eb(~k, n, ↓) = iλR{ei
2π
3 a(~k, n− 1, ↑)− e−i 2π

3 a(~k, n+ 1, ↑)}+ λRa(~k, n+ 1, ↓)ei
kxaa

2 (3.27)

na Figura 23 é mostrado o efeito de interação spin-órbita Rashba numa nanofita
zigzag, esta interação quebra a degenerescência do spin do elétron, mas não abre gap entre
as bandas de valência e condução, e como consequência a banda plana continua e o caráter
metálico não é alterado.
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Figura 23 – Estrutura de banda de uma nanofita zigzag de siliceno para Nz = 40 com
interação spin-órbita Rashba, para λR = 0.05t, onde pode-se ver a quebra da
degenerescência do spin.

3.0.2 Interação Spin-Órbita Intrínseco em Siliceno

Outra interação importante presente na rede hexagonal é a interação spin-órbita
intrínseco, esta interação foi primeiramente estuda por (HALDANE, 1988) e usada para
descrever o efeito Hall Quântico de Spin em grafeno (KANE; MELE, 2005b). Esta interação
surge da propria interação spin-órbita intra-atômica dos átomos de silício e de carbono no
caso do grafeno (KANE; MELE, 2005a; DINIZ; GUASSI; QU, 2013).Esta interação no
formalismo de segunda quantização pode ser escrita como

Hso = i
λso

3
√

3
∑
〈〈ij〉〉αβ

νijc
†
iασ

z
αβcjβ + h.c. (3.28)

onde λso é a constante de spin-órbita intrínseco, νij = ~δi×~δj
|~δi×~δj |

= ±k̂, com ~δi e ~δj as duas
ligações mais próximas conectando o vizinho seguinte e a soma é tomada sobre os pares
〈〈ij〉〉 dos segundos vizinhos de um sítio, o vetor unitário +k̂ é tomada se o elétron ao ir
do sitio j a i vira à esquerda para chegar até a segunda ligação e −k̂ se o elétron vira à
direita. Da Figura 13(a) podemos obter os νij para as nanofitas zigzag, assim para elétrons
com spin-up, temos

Ea(~k, n, ↑) = 2λsoa2
si

{
sen

(
kxaz

2

) [
a(~k, n− 1, ↑) + a(~k, n+ 1, ↑)

]
−

sen(kxaz)a(~k, n, ↑)
}

(3.29)
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Estados de 
   bordas

Estados 
    bulk

(a) Estrutura de banda sem ISO intrínseco (b) Estrutura de banda com ISO intrínseco

Figura 24 – Estrutura de bandas de uma nanofita zigzag de siliceno com λso = 0.0t e
λR = 0.0t(a) λso = 0.039t, λR = 0.0t (b). Observe-se que ISO intrínseco não
abre gap na parte central, mas abre gap nos pontos K e K ′.

Eb(~k, n, ↑) = −2λsoa2
si

{
sen

(
kxaz

2

) [
b(~k, n− 1, ↑) + b(~k, n+ 1, ↑)

]
−

sen(kxaz)b(~k, n, ↑)
}

(3.30)

e para elétrons com spin-down, tem-se

Ea(~k, n, ↓) = 2λsoa2
si

{
sen

(
kxaz

2

) [
a(~k, n− 1, ↓) + a(~k, n+ 1, ↓)

]
−

sen(kxaz)a(~k, n, ↓)
}

(3.31)

Eb(~k, n, ↓) = −2λsoa2
si

{
sen

(
kxaz

2

) [
b(~k, n− 1, ↓) + b(~k, n+ 1, ↓)

]
−

sen(kxaz)b(~k, n, ↓)
}

(3.32)

Na Figura 24 (a), é mostrada a estrutura de banda de uma nanofita zigzag de
siliceno, sem ISO intrínseco. 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 degenerescências
do spin do elétron e duas degenerescências do spin do vale ou comummente chamado de
pseudo-spin). Na Figura 24 (b) é mostrada o efeito da ISO intrínseco, esta interação abre
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gap nas bordas K e K ′ quebrando a degenerescência do pseudo-spin, levando que agora
cada estado somente fique com uma dupla degenerescência de Kramers devido ao spin
do elétron que não foi quebrada. Por outro lado no ponto Kaz = π o comportamento é
metálico, este configuração isolante nas bordas e metálico no centro é uma aplicação a
futuros dispositivos conhecidos como isolantes topológicos. Para as nanofitas armchair
usamos a Figura 13(b), assim temos para elétrons com spin-up

Ea(~k, n, ↑) = −iλso
{

2 cos
(
kxaa

2

) [
a(~k, n− 1, ↑)− a(~k, n+ 1, ↑)

]
+

a(~k, n+ 2, ↑)− a(~k, n− 2, ↑)
}

(3.33)

Eb(~k, n, ↑) = iλso

{
2 cos

(
kxaa

2

) [
b(~k, n− 1, ↑)− b(~k, n+ 1, ↑)

]
+

b(~k, n+ 2, ↑)− b(~k, n− 2, ↑)
}

(3.34)

da mesma forma para elétrons com spin-down, temos

Ea(~k, n, ↓) = iλso

{
2 cos

(
kxaa

2

) [
a(~k, n− 1, ↓)− a(~k, n+ 1, ↓)

]
+

a(~k, n+ 2, ↓)− a(~k, n− 2, ↓)
}

(3.35)

Eb(~k, n, ↓) = −iλso
{

2 cos
(
kxaa

2

) [
b(~k, n− 1, ↓)− b(~k, n+ 1, ↓)

]
+

b(~k, n+ 2, ↓)− b(~k, n− 2, ↓)
}

(3.36)

Na Figura 25 (a), é mostrada a estrutura de bandas para uma nanofita armchair
de siliceno, para Na = 16, onde o comportamento é semicondutor, por outro lado na
Figura 25 (b,c) pode-se ver o efeito da ISO intrínseco, esta interação tende a reduzir o
gap quando λso aumenta, assim na Figura 25 (b) temos λso = 0.05tV e λso = 0.1t para
Figura 25 (c)
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(a) Na = 16, λso = 0.0t (b) Na = 16, λso = 0.05t (c) Na = 16, λso = 0.1t

Figura 25 – Efeito de ISO intrínseco sobre a estrutura de bandas de uma nanofita armchair
de siliceno sem ISO intrínseco (a) e com ISO intrínseco (b,c), ademais λR =
0.0tV . Observe-se que o gap diminui com aumento da ISO intrínseco.

3.0.3 Interação Spin-Órbita Rashba Intrínseco em Siliceno

A interação spin-órbita intrínseco de Rashba é devida à propria estrutura buckled
e gerada por efeitos de campo elétrico aplicado na direção normal ao plano do siliceno,
esta interação pode se expressar em termos de segunda quantização como (LIU; JIANG;
YAO, 2011; EZAWA, 2012; AN et al., 2013)

HRI = −i23λRI
∑
〈〈ij〉〉αβ

µijc
†
iα(~σ × ~δ0

ij)zαβcjβ + h.c. (3.37)

onde λRI é a constante de interação Rashba intrínseco, µij = ±1, onde +1 é para sítios A
e −1 é para sítios B, σ são as matrizes de Pauli e ~δ0

ij = ~δij/|~δij|. Ao contrario da interação
Rashba extrínseca 3.14, que é produzida ao colocar o siliceno sobre um substrato ou à
interação com um campo elétrico, a interação spin-órbita Rashba intrínseco é originada
por meio de teoría de perturbações da interação spin-órbita atômica 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 relação de dispersão é dada por (uma
dedução mais detalhada é dado no apêndice A2)

Ea(~k, n, ↑) = −iazλRI
{
a(~k, n− 1, ↓)

[
2 cos

(
kxaz

2

)
+ 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
+

a(~k, n+ 1, ↓)
[
−2 cos

(
kxaz

2

)
+ 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
+

4√
3
a(~k, n, ↓) sin (kxaz)

}
(3.38)
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Ea(~k, n, ↓) = −iazλRI
{
a(~k, n− 1, ↑)

[
2 cos

(
kxaz

2

)
− 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
+

a(~k, n+ 1, ↑)
[
−2 cos

(
kxaz

2

)
− 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
−

4√
3
a(~k, n, ↑) sin (kxaz)

}
(3.39)

as relações para os átomos B são as mesmas, já que as distâncias de segundos
vizinhos de B são os mesmos para os átomos A.

Eb(~k, n, ↑) = iazλRI

{
b(~k, n− 1, ↓)

[
2 cos

(
kxaz

2

)
+ 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
+

b(~k, n+ 1, ↓)
[
−2 cos

(
kxaz

2

)
+ 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
+

4√
3
b(~k, n, ↓) sin (kxaz)

}
(3.40)

Eb(~k, n, ↓) = iazλRI

{
b(~k, n− 1, ↑)

[
2 cos

(
kxaz

2

)
− 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
+

b(~k, n+ 1, ↑)
[
−2 cos

(
kxaz

2

)
− 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
−

4√
3
b(~k, n, ↑) sin (kxaz)

}
(3.41)

3.0.4 Potencial Elétrico Externo

Nesta seção, investigamos o efeito de um campo elétrico homogêneo (Ez) aplicado
perpendicularmente sobre o plano do siliceno, devido à estrutura buckled do siliceno, os
dois planos das subredes A e B são separados por uma distância l = 0.23Å, dessa forma
este gera um potencial elétrico nas subredes. Na notação de segunda quantização este
efeito é dado por

HE = l
∑
iα

ζiEzc
†
iαciα (3.42)

onde ζi = +1(−1) é para os sítios A(B), e Ez é o campo elétrico aplicado na direção z. o
termo Ez quebra a simetria dos vales K e K ′, portanto levando à divisão da degeneres-
cência do pseudo-spin. Na ausência de ISO intrínseco, cada estado apresenta uma dupla
degenerescência de Kramers (degenerescência spin-up e spin-down) como mostrado em
Figura 26 onde o gap aumenta a medida que Ez aumenta. Na presença de ISO intrínseco,
as quatro degenerescências seriam completamente divididas como mostrado na Figura 27.
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(a) Ez = 0.1t (b) Ez = 0.2t (c) Ez = 0.6t

Figura 26 – Efeito de Potencial elétrico externo sobre a estrutura de bandas de uma
nanofita zigzag de siliceno como Nz = 40 com λso = 0.0t, λR = 0.0t, a medida
que o campo elétrico aumenta, o gap também aumenta.

Figura 27 – Estrutura de banda de uma nanofita zigzag com Nz = 40 e Ez = 0.45t < Ecr,
λso = 0.039t, λR = 0.0t. Pode-se ver como o potencial elétrico quebra a
degenerescência tanto de pseudo-spin do vale como do spin do elétron e o gap
entre as bandas de valência e condução 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 metálica para Ez = 0.6t, este valor conhecido como campo
crítico (Ecr) é adequado para este comportamento, acima deste campo crítico, de fato a
estrutura se torna isolante como mostrado na Figura 28(b)
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(a) Ez = Ecr (b) Ez > Ecr

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

(a) λR > λRI (b) λRI > λR

Figura 29 – Estruturas de bandas de uma nanofita zigzag para Ez = 0.6t. (a) λR = 1.0t e
λRI = 0.2t, (b) λR = 0.05t e λRI = 0.6t.

Efeitos combinados de interações Rashba e Rashba intrínseco com potencial elétrico
é mostrado na Figura 29. Para estas estruturas fixamos o campo elétrico a um valor de
Ez = 0.6t. Quando λR > λRI o sistema encontra-se em uma fase metálica, onde somente foi
quebrada a degenerescência do spin do elétron, levando a que cada estado seja duplamente
degenerado (degenerescência spin− up e spin− down) como mostrado na Figura 29 (a),
de fato quando λR < λRI as quatro degenerescências são 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 Eletrônico em Nanofitas de Si-
liceno

Transporte Eletrônico é um dos aspectos mais importantes dentro da física dos
dispositivos eletrônicos, devido a suas propriedades surpreendentes que fazem com que o
desenho desses dispositivos seja mais adequado, hoje em dia sua aplicação é muito amplia,
por exemplo numa lampâda simple, nos chips dos computadores, ou também num cartaão
de memoria dos celulares. A medida que estes dispositivos eletrônicos se tornam mais
pequenos novos fenômenos físicos aparecem em transporte eletrónico, que a teoria de
transporte clássica não é capaz de explicar e como uma consequência importante a lei de
Ohm falharia. Neste ponto é onde intervem a Mecânica quântica como uma ferramenta para
tentar explicar fenômenos que aparecem quando as dimensões atômicas são reduzidas. A
escolha de um método adequado para descrever propriedades de transporte eletrónico que
tenha um custo computacional baixo e que seja de boa precisão numérica é fundamental. O
Método das funções de Green no Formalismo de Landauer-Buttiker resulta num marco de
trabalho adequado para o calculo da condutância em nanofitas de Siliceno. Neste Capítulo,
damos uma explicação do método a usar para o calculo das propriedades de transporte
eletrónico, dessa forma, em primer lugar estudamos o formalismo de Landauer−Büttiker,
depois estudamos o formalismo das funções de Green, que será usado para entender o
metodo recursivo das funções de Green na rede do Siliceno.

4.1 Formalismo de Landauer −Büttiker
O método comumente usado para descrever propriedades de transporte eletrônico

em dispositivos de dimensão atômica, é o formalismo de Landauer−Büttiker, que descreve
a corrente elétrica através de um condutor em termos da transmitância eletrônica através
do condutor. Para entender este método, assumimos que contatos semi-infinitos estão
conectados a uma dispositivo central, o qual atua como uma região de espalhamento entre
os elétrons (Figura 30). Os contatos são considerados transparentes, isto é, os elétrons
passam dos contatos para o condutor com probabilidade de reflexão mínima. 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 transmissão
que os elétrons têm 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
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I = I12 + I21 (4.1)

contato 1 contato 2condutor

L

V

 μ1  μ2

Figura 30 – Esquema de um dispositivo eletrónico conectado a dois contatos, com potenci-
ais químicos µ1 e µ2 submetido a um potencial V .

sendo I12 é a corrente que flui da esquerda para a direita e I21 a corrente da direita
para a esquerda. Assim seguindo o método de (S.DATTA, 1995), podemos escrever I12,
como

I12 = e

L

∑
~k

~vT12f12(E) = e

L

∑
~k

1
~
∂E

∂~k
T12f12(E) (4.2)

onde e é a carga do elétron, ~v = 1
~
∂E

∂~k
é a velocidade de grupo do elétron, T12 é a

probabilidade de transmissão de um elétron ir da esquerda para direita através da barreira,
e f(E) é a função de Fermi-Dirac. Fazendo a mudança de uma soma para uma integral,
como no caso de um gás de elétrons livres, temos

∑
~k

→ 2× L

2π

∫
d~k (4.3)

substituindo na equação anterior, temos

I12 = 2e
h

∫ Ef+µ2

Ef+µ1
T12(E)f12(E)∂E

∂~k
d~k = 2e

h

∫
T12(E)f12(E)dE (4.4)

Uma equação similar pode ser obtida para I21

I21 = 2e
h

∫
T21(E)f21(E)dE (4.5)

para pequenos potenciais e conservação de corrente no condutor-contato, assumimos que
as probabilidades de transmissão são iguais, isto quer dizer T12(E) = T21(E) = T (E).
Assim, substituindo 4.4 e 4.5 em 4.1, temos
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IT = 2e
h

∫ Ef+µ2

Ef+µ1
T (E)(f12 − f21)dE (4.6)

como trabalhamos com potenciais pequenos, podemos fazer uma expansão de Taylor para
a distribuição de Fermi-Dirac f12 − f21 ≈ −(µ1 − µ2) ∂f

∂E
, assim (3.6), resulta

IT = 2e
h

(µ1 − µ2)
∫ Ef+µ2

Ef+µ1
T (E)

(
− ∂f
∂E

)
dE (4.7)

e para temperaturas baixas (T → 0), podemos aproximar ∂f
∂E
≈ −δ(E − Ef),

e fazendo uso da propriedade da função delta de Dirac
∫
F (x)δ(x − a)dx = F (a), a

condutância será dada por

G = 2e2

h
T (Ef ) (4.8)

Esta é a equação de Landauer para a condutância quântica, que descreve proprie-
dades de transporte quântico num regime coerente. Para o caso geral, podemos dizer que
T é a soma de probabilidades de transmissão dos contatos nos diferentes canais, isto é

Tpq =
∑
m,n

|tpqmn|2 (4.9)

onde |tpqmn|2 é a probabilidade de que um elétron que entrou no dispositivo pelo contato q
no canal n e que saia do dispositivo pelo contato p no canal m.

4.2 Formalismo da Funções de Green
A função de Green é uma ferramenta muito importante na física. Esta função é

usada para o cálculo de equações diferenciais não homogêneas sujeitas a certas condições
de contorno determinadas, ademais, o conceito de funções de Green aparece em muitos
contextos físicos como teoria clássica, eletrostática e eletromagnetismo. Neste Capítulo,
utilizaremos um método baseado nas funções de Green para calcular os coeficientes de
transmissão, necessários para obter as propriedades de transporte de um sistema de
dimensões reduzidas. Em primeiro lugar, vamos dar a definição básica das funções de
Green, depois daremos a expressão para os coeficientes de transmissão em termos das
funções de Green, e com isso podemos desenvolver o método das funções de Green na rede.

A função de Green é definida como a solução da equação diferencial não-homogênea
(ECONOMOU, 2006)

[E −H]G(~r, ~r′, E) = δ(~r, ~r′) (4.10)

onde H é o operador Hamiltoniano do sistema, G(~r, ~r′, E) é a função de Green e o operador
do lado direito é a delta de Dirac. A equação anterior também pode ser expressa como

[E −H]G(E) = 1 (4.11)
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Dessa forma, a função de Green é relacionada aG(E), comoG(~r, ~r′, E) = 〈~r|G(E)|~r′〉.
A solução da equação anterior é dada por G(E) = [E −H]−1, que está definida para todos
os valores de energia exceto para as auto-energias do Hamiltoniano H. Para superar esse
inconveniente a função de Green é definida como o limite

G± = lim
η→0

[E ± iη −H]−1 (4.12)

onde a parte imaginaria ±iη define duas condições de contorno necessárias para que a
inversa da equação diferencial seja definida unicamente, estas duas condições são conhecidas
como a função de Green avançada (G+) que fisicamente representa ondas que decaem no
ponto de excitação e a função de Green retardada (G−) descrevendo ondas que saem desde
o ponto de excitação (S.DATTA, 1995). A função de Green é um conceito fundamental
em física quântica, como neste trabalho onde a condutância é expressa em termos dos
coeficientes de transmissão do condutor e esses coeficientes podem ser expressos em termos
da função de Green através da relação de Fisher-Lee (FISHER; LEE, 1981)

Gpq = G0Tr[ΓpGr
pqΓqGa

qp] (4.13)

ondeG0 = 2e2/~ é a condutância quântica,Gr(a)
pq(qp) é a função de Green retardada (avançada)

entre os contatos p(q) e q(p), Γp = i[∑p(q)−
∑†
q(p)],

∑
pq é a autoenergia do contato p(q),

a qual pode-se ver com uma interação efetiva entre o contato e o condutor. As funções
de Green retardada e avançada podem se relacionar como Ga = [Gr]†. Uma vez que já
descrevemos o formalismo das funções de Green e como calcular a condutância, o problema
se resume em como calcular as funções de Green no condutor. Quando fazemos o cálculo
numérico o sistema sempre tem que ser discretizado, essa discretização pode ser feita usando
o método tight-binding apresentado no Capítulo 2 e a função de Green do dispositivo tem
que ser calculada de 4.12. Este enfoque chamado de método de funções de Green da rede,
é uma técnica numérica adequada, que permite incluir interações spin-órbita e interações
com campos externos. Infelizmente, um grande problema ao usar este método é que o
sistema é descrito em espaço 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 serão tratados nas seções seguintes
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4.3 Descrição das auto-energias dos contatos
Como descrevemos na seção anterior, as auto-energias podem ser vistas como um

Hamiltoniano efectivo descrevendo a interação entre o conductor e os contactos. Uma vez
conhecida a descrição do Hamiltoniano tight-binding no espaço real, podemos subdividir o
sistema completo como

H = HC +HL + VRC + VCR +HR + VCL + VLC (4.14)

onde HC é o Hamiltoniano do condutor, HL é o Hamiltoniano do contato da esquerda,
HR é o Hamiltoniano da direita, VRC é o acoplamento entre o contato da direita e o
condutor e VCR o seu conjugado hermítico, VCL é o acoplamento entre o condutor e o
contato da esquerda e VLD o seu conjugado hermítico. Dessa forma podemos substituir o
Hamiltoniano na equação 4.12 para obter (NARDELLI, 1999)


ε−HL −VLC 0
−VCL ε−HC −VDR

0 −VRC ε−HR




GL GLC GLR

GCL GC GCR

GRL GRC GR

 =


I 0 0
0 I 0
0 0 I

 (4.15)

 CondutorContato 1

Contato 2

 Condutor

ΣL ΣR

Figura 31 – O acoplamento dos contatos semi-infinitos ao condutor pode ser reduzido
equivalentemente ao cálculo das auto-energias ΣL,R.

onde ε = E + iη. Para obter a função de Green descrevendo o dispositivo, podemos
solucionar o sistema de equações lineares acima, o qual amostra as equações

(ε−HL)GLC − VLCGD = 0 (4.16)

−VDLGLD − (ε−HC)GC − VCRGRC = I (4.17)

−VRCGC + (ε−HR)GRC = 0 (4.18)

dessa forma, depois de um algebra simples, podemos obter a função de Green do dispositivo
dado por

GC = (ε−HC − VCLGLVLC − VCRGRVRC)−1 (4.19)
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Uma forma simplificada da equação anterior é dada como

GC = (ε−HC − ΣL − ΣR)−1 (4.20)

onde foi definido

ΣL = VCLGLVLC , ΣR = VCRGRVRC (4.21)

onde ΣL é a auto energia do contato da esquerda e ΣR 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 representação das auto-
energias acopladas ao dispositivo para o caso de uma rede quadrada. Se soubéssemos GL e
GR poderíamos calcular as auto-energias e a função de Green do condutor, poderia ser
encontrada usando 4.20 para obter a condutância de 4.13. Por outro lado, para inverter
uma matriz requere um cálculo numérico custoso. Para reduzir o custo computacional,
apelamos ao método recursivo das funções de Green que será estudado a seguinte seção,
de forma que se temos um sistema como mostrado na Figura 32 a condutância pode ser
calculada dividindo o condutor em forma de fatias rotuladas de n = 0 até n = N + 1
obtendo-se G = G0Tr[ΓpGr

0,N+1ΓqGa
N+1,0] de modo que só precisaríamos de Gr

0,N+1 que é
um bloco da função de Green total (LEWENKOPF; MUCCIOLO, 2013)

contato
esquerdo

contato
direito

0
21 n-1 n n+1 N-1 N N+1

V ,0 1 V ,n-1 n VN,N+1

condutor

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 = 0 e n = N + 1 respectivamente.
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4.4 Método Recursivo das Funções de Green
O Método recursivo das funções de Green, tornasse um marco de trabalho adequado

para calcular a função de Green de sistemas grandes. Este método foi inicialmente desen-
volvido para calcular a condutância eletrónica em cadeias atômicas lineais (THOULESS;
KIRKPATRICK, 1981), e posteriormente implementado a um sistema bidimensional na
formulação 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 básica neste método é
quebrar o sistema dentro de partes independentes (contatos e fatias), onde assumimos que
a função g da fatia desconectada é conhecida, dessa forma a função de Green total pode
ser obtida recursivamente mediante a equação de Dyson (J.J.SAKURAI, 2011)

G = g + gV G (4.22)

onde G representa a função de Green exata, g é a função de Green não perturbada
que corresponde a uma fatia só, 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
números menores a 1 representam o contato da esquerda e as fatias com números maiores
a N representam o contato da direita. Para nossos cálculos usaremos funções de Green
retardadas, assim podemos definir

-1 0    1    2 ... n-1   n ... N-1      N N+1    N+2

... ... ... ...

v0 1, v1,2 vn-1,n
vN-1,N

vN,N+1 vRvL

+v0,1

+v1,2

+vn-1,n

+vN-1,N
+vN,N+1

+vR

+vL

Figura 33 – Esquema de fatias, onde o retângulo central (laranja) contem as fatias que
representam o condutor. As fatias com números menores a 1 representam
o contato da esquerda e as fatias com números maiores a N representam o
contato da direita
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gn(E) = (E + iη − hn)−1 (4.23)

como a função de Green da enésima fatia no sistema, onde hn denota o Hamiltoniano
da enésima fatia isolada. Com isto em mente, vamos aplicar a equação de Dyson para
construir uma família de funções de Green que acopla o condutor ao contato esquerdo
L e da mesma forma construir uma família de funções de Green que acopla o condutor
ao contato direito R, finalizamos nosso cálculo juntando essas duas famílias para obter a
função de Green total Gr

0,N+1 que é nosso objetivo.

4.4.1 Funções de Green da esquerda

Para percorrer o condutor pela esquerda, precisamos encontrar a função de Green
GL, para isso o primeiro passo é incorporar a fatia n = 1 à função de Green do con-
tato esquerdo gL. Este tipo de operação é repetido durante todo o método e por tanto
presentamos isto em detalhe (LEWENKOPF; MUCCIOLO, 2013). Para nosso objetivo,
introduzimos os kets |0〉 e |1〉 o qual representa os estados onde os elétrons são encontrados
em fatias n = 0 e n = 1, respectivamente. Dessa forma

GL
1,1 = 〈1|GL|1〉 (4.24)

= 〈1|g|1〉+
∑
m,m′
〈1|g|m〉〈m|V |m′〉〈m′|GL|1〉 (4.25)

= 〈1|g|1〉+ 〈1|g|1〉〈1|V |0〉〈0|GL|1〉 (4.26)

GL
1,1 = g1 + g1V1,0G

L
0,1 (4.27)

Na equação 4.25, foi usada a relação de completeza ou de fechamento. Para encontrar a
função de Green GL

1,1, precisamos da função GL
0,1, a qual pode ser encontrada aplicando o

procedimento anterior, assim, temos

GL
0,1 = 〈0|GL|1〉 (4.28)

= 〈0|g|1〉+
∑
m,m′
〈0|g|m〉〈m|V |m′〉〈m′|GL|1〉 (4.29)

= 〈0|g|0〉〈0|V |1〉〈1|GL|1〉 (4.30)

GL
0,1 = gLV0,1G

L
1,1 (4.31)

onde é claro que 〈0|g|1〉 = 0 , já que as funções g são definidas para fatias isoladas, ademais
temos definido gL = 〈0| g |0〉. Colocando 4.31 em 4.27,temos

GL
1,1 = (E + iη − h1 − V1,0gLV0,1)−1 (4.32)

Assim a função GL
1,1 é a função de Green que toma em conta o acoplamento da

primeira fatia com o contato da esquerda. Com GL
1,1 dado por 4.32 podemos evaluar a
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seguinte função de Green sucessiva, assim para a fatia n = 2, a função GL
2,2 é dado por

GL
2,2 = 〈2|GL|2〉 (4.33)

= 〈2|g|2〉+
∑
m,m′
〈1|g|m〉〈m|V |m′〉〈m′|GL|2〉 (4.34)

= 〈2|g|2〉+ 〈2|g|2〉〈2|V |1〉〈1|GL|2〉 (4.35)

GL
2,2 = g2 + g2V2,1G

L
1,2 (4.36)

a função de Green GL
1,2, pode ser facilmente encontrada mediante a equação de

Dyson, a qual resulta

GL
1,2 = GL

1,1V1,2G
L
2,2 (4.37)

Substituindo 4.37 em 4.36, temos

GL
2,2 = (E + iη − h2 − V2,1G

L
1,1V1,2)−1 (4.38)

de forma que generalizando, podemos obter a seguinte relação de recorrência

GL
n,n = (E + iη − hn − Vn,n−1G

L
n−1,n−1Vn−1,n)−1 (4.39)

com n = 2, ..., N . Para fatias dentro do condutor podemos escolher a função não perturbada
g = GL

n−1,n−1, de forma que a relação de recorrencia geral de 4.31 é dada por

GL
0,n = GL

0,n−1Vn−1,nG
L
n,n (4.40)

4.4.2 Funções de Green da direita

Para encontrar a família de funções de Green da direita, o condutor é percorrido
da direita para esquerda, fazendo um calculo semelhante da seção anterior para a última
fatia conectada ao contato da direita, temos

GR
N,N = gN + gNVN,N+1G

R
N+1,N (4.41)

da mesma forma como foi feito em 4.31 a função de Green GR
N+1,N é dada por

GR
N+1,N = gRVN+1,NG

R
N,N (4.42)

colocando a última equação em 4.41, obtemos a função de Green da última fatia conectada
ao contato da direita, expressado como

GR
N,N = (E + iη − hN − VN,N+1gRVN+1,N)−1 (4.43)

de forma semelhante como foi mostrado na equação 4.39, podemos encontrar uma relação
de recorrência para as funções de Green da direita, o qual pode ser expressa como

GR
n,n = (I − gnVn,n+1G

R
n+1,n+1Vn+1,n)−1gn, (4.44)
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com n = N − 1, ..., 1. Substituindo a função gn = (E + iη − hn)−1 na equação anterior,
temos

GR
n,n = (E + iη − hn − Vn,n+1G

R
n+1,n+1Vn+1,n)−1 (4.45)

ademais, seguindo o método da equação 4.40 temos

GR
N+1,n = GR

N+1,n+1Vn+1,nG
R
n,n (4.46)

4.4.3 Função de Green Total

Já seja que o condutor se percorra pela esquerda ou pela direita (ver Figura 33,
vamos obter a função de Green Gr

0,N+1. A função de Green total do sistema é calculada
usando novamente a equação de Dyson 4.22 e a Figura 33

Gn,n = gn + gn (Vn,n+1Gn−1,n + Vn,n+1Gn+1,n) (4.47)

Gn−1,n = GL
n−1,n−1Vn−1,nGn,n (4.48)

Gn+1,n = GR
n+1,n+1Vn+1,nGn,n (4.49)

de modo que depois de um algebra elemental, podemos obter Gn,n como

Gn,n = (E + iη − hn − Vn,n−1G
L
n−1,n−1Vn−1,n − Vn,n+1G

R
n+1,n+1Vn+1,n)−1 (4.50)

da mesma forma como foi feito em 4.40 e 4.46, podemos ter duas relações de recorrência
importantes, dadas por

G0,n = GL
0,n−1Vn−1,nGn,n (4.51)

GN+1,n = GR
N+1,n+1Vn+1,nGn,n (4.52)

Uma vez que estas relações são encontradas, já podemos encontrar a função de Green
de nosso condutor G0,N+1, de forma que se percorremos o condutor desde a esquerda e
usando a equação 4.51, obtém-se

G0,N+1 = GL
0,NVN,N+1GN+1,N+1 (4.53)

onde GN+1,N+1 é encontrada usando a equação 4.50 e dada por

GN+1,N+1 = (E + iη − hR − VN+1,NG
L
N,NVN+1,N+1)−1 (4.54)

Dessa maneira podemos encontrar a condutância. Conhecer a função de Green total é
importante no caso que se quer calcular a densidade de estados:

DOS = − 1
π
Im [Tr[GC(E)]] (4.55)
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4.5 Resultados
Com o método recursivo das funções de Green estudadas neste último capítulo,

vamos analisar a densidade de estados e condutância 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 Na = 12, sabemos que esta
estrutura apresenta caráter semicondutor, representado como a ausência de estados no
nivel de Fermi (Ef ) como esta mostrado na Figura 34 (a).

E
N

E
R

G
IA

 (
t)

Densidade de Estados (D.O.S) G/G0

(a) (b)

Figura 34 – Densidade de estados de una nanofita armchair de siliceno com Na = 12 (a)
e Condutância (b).

Para o caso das nanofitas zigzag, a dispersão eletrônica amostra bandas planas
no nível de Fermi, o que contribui com um pico bem pronunciado na densidade de
estados em Ef = 0, como mostrado na Figura 35 (a) onde escolhemos uma largura
de Nz = 17. Ao diminuir ou aumentar a energia a partir do nível de Fermi, diferentes
subbandas passam a contribuir para o transporte quântico, de forma que a condutância
aumenta proporcionalmente com o número de canais disponíveis como podemos observar
na Figura 34 (b) e Figura 35 (b), assim também cabe realçãr 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 quânticos, 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 condutância para uma nanofita armchair de largura Na = 8,
submetida ao efeito de ISO intrínseco, esta interação faz com que a condutância na região
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Densidade de Estados (D.O.S.) G/G0
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(a) (b)

Figura 35 – Densidade de estados de una nanofita zigzag de siliceno com uma Nz = 8 (a)
e Condutância (b).

(a) Nanofita armchair com Na = 17 (b) Nanofita zigzag com Nz = 20

Figura 36 – Condutância de uma nanofita armchair de siliceno para uma largura de
Na = 17, com ISO intrínseco (a). Condutância para uma nanofita zigzag de
largura Nz = 20 com ISO intrínseco. Em ambos casos λso = 0.039t.

de espalhamento (condutor), mostre pequenas oscilações. Este fenômeno 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 condutância G/G0 seja
menor, devido ao coeficiente de transmissão diminuir. O mesmo conceito físico pode ser
usado no caso da nanofita zigzag de largura Nz = 20 como mostrado na Figura 36(b)
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(a) Na = 17 (b) Nz = 20

Figura 37 – Condutância para uma nanofita armchair com largura Na=17 com ISO Rashba
(a). Condutância para uma nanofita zigzag com largura Nz=20 com ISO Rashba
(b). Em ambos casos o parâmetro Rashba é λR = 0.05t e λiso = 0.0t.

Na Figura 37 é mostrada a condutância de uma nanofita armchair de largura
Na = 17 e de uma nanofita zigzag com uma largura de Nz = 20, ambas com ISO Rashba,
pode-se observar que a simetria elétron-buraco com respeito ao nível de Fermi é preservada.
Esta interação 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 condutância para os elétrons com spin-up (spin-down) com respeito ao nível de
Fermi é máximo, o que corresponde a um mínimo de condutância depois que o spin do
elétron mudo de orientação. Para o caso da nanofita zigzag, a situação é diferente, onde um
máximo de condutância do elétron com spin-up (spin-down) corresponde a um mínimo de
condutância quando o spin do elétron mudo de orientação com respeito ao nível de Fermi
(Ef = 0). Esta diferença basicamente é devida a que na nanofita armchair não temos
estados de borda, o que leva a que nos processos spin-flip a condutância seja máxima no
nível de Fermi (ver Figura 15), enquanto que nas nanofitas zigzag, os estados de borda
levan a que a condutancia para esses processos apresentem um mínimo (ver Figura 14).

O efeito combinado da ISO intrínseco e da ISO Rashba, é mostrado em Figura 38,
para uma nanofita armchair de largura Na = 17 e uma nanofita zigzag de largura Nz = 20.
Como pode-se observar, a simetria elétron-buraco com respeito ao nível de Fermi tem
sido quebrada para ambas nanofitas. Esta assimetria acontece basicamente devido que a
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(a) Na = 17 (b) Nz = 20

Figura 38 – Condutância para uma nanofita armchair com largura Na = 17 com efeito
combinado de ISO intrínseco e ISO Rashba (a). Condutância para uma nanofita
zigzag com largura Nz = 20 com efeito combinado de ISO intrínseco e ISO
Rashba (b). Em ambos casos λiso = 0.039t e λR = 0.05t.

interação Rashba quebra a simetria de inversão, mas esta quebra nao é totalmente feita
devido à interação spin-órbita intrínseca, isto em comcordância com os valores escolhidos,
para o nosso propósito λR > λiso. Um fato interessante é que perto do nível de Fermi
na nanofita armchair, a condutância up-up(down-down) apresenta um mínimo, o que
é correspondido com um máximo da condutância up-down (down-up),o que pode ser
observado na Figura 38 (a). O mesmo fenômeno físico acontece para uma nanofita zigzag
como mostrada na Figura 38(b), ademais de que em esta estrutura é observado que a
condutância up-up(down-down) perto do nível de Fermi se torna quase constante até
certo ponto, após do qual ela começa a subir (cor azul), similarmente a condutância
up-down(down-up) é quase constante até certo ponto, depois do qual começa descer (cor
verde).
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5 Conclusões

Nesta dissertação estudamos a nanoestrutura formada por átomos de silício em
monocamadas que possui uma estrutura geométrica semelhante a do grafeno, um material
que possui uma forma planar ou buckled. A baixas energias sua dispersão eletrônica torna-
se linear, demonstrando que os elétrons se comportam como partículas fermiônicas sem
massa, esta propriedade não somente é própria destes materiais, mas também de outros
materiais bidimensionais tal como o germaneno. Tais materiais bidimensionais presentarão
as novas oportunidades de criar novos aparatos eletrônicos com maior eficiência e melhor
rendimento. Em nosso cálculos, 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 alteração da estrutura de bandas como as distâncias entre as bandas π e σ mudam
de acordo com o ângulo de strain. Este último fenômeno pode estar estritamente ligado
a transições intrabanda direta e indireta o que seria um bom indício para a criação de
dispositivos opto-eletrônicos.

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

Estudamos os efeitos de ISO intrínseco e Rashba de primeiros e segundos vizinhos,
sobre as estruturas eletrônicas 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 intrínseco quebra a degenerescência do pseudo-spin
do vale, abrindo o gap nos pontos K e K ′. Portanto esta estrutura apresenta um efeito
spin-Hall quântico. Por outro lado a interação Rashba de primeiros vizinhos quebra a
degenerescência do spin do elétron, mas não abre gap nos pontos K e K ′. Também foi
analisado o comportamento do gap para uma nanofita armchair semicondutora submetida
ao efeito de ISO intrínseco mostrando que o gap diminui à medida que a interação 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 à medida
que o campo elétrico aumenta. Observamos também que a variação do potencial elétrico
junto com ISO resultará na transição de fase topológica.

Foi analisado o comportamento da estrutura de uma nanofita zigzag submetida ao
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efeito combinado das interações Rashba de primeiros e segundos vizinhos juntamente com
o potencial elétrico, mostrando que esta combinação produz novas estruturas topológicas,
à medida que comparamos os parâmetros Rashba, para um potencial elétrico fixo.

Propriedades de transporte eletrônico em nanofitas armchair e zigzag de sili-
ceno, foram estudadas modelando um dispositivo unido a dois contatos. Para o cálculo
da condutância do dispositivo ou região central (condutor) dentro do formalismo de
Landauer −Bütiker, usamos a fórmula de Fisher-Lee e o método recursivo das funções
de Green na aproximação tight-binding em espaço real. Ademais foi adoptada a técnica de
dizimação (apêndice A.3) para o cálculo das funções de Green dos contatos. Interações
ISO intrínseco e Rashba sobre as nanofitas, muda notavelmente o comportamento da
condutância, mostrando que os efeitos simultâneos de estas interações quebra a simetria
elétron-buraco.

Finalmente podemos prever que o descobrimento de novos materiais bidimensionais
tal como o siliceno estudado nesta dissertação, com caraterísticas semelhantes a do
grafeno poderia no futuro gerar uma segunda revolução industrial depois do transistor. O
estudo realizado aqui ainda é inicial, e pode ter ainda um avanço mais profundo. Nossas
perspectivas a futuro se centrariam em saber que aconteceria se aplicássemos a ISO Rashba
intrínseco de siliceno, e aplicar efeitos de magnetização para ver o efeito diretamente na
condutância quântica.
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APÊNDICE A – Derivação do Hamiltoniano
de baixa energia para Siliceno

Os orbitais da camada externa do silício, 3s, 3px, 3py, e 3pz são considerados em
nosso cálculo analítico. Como mostramos, há dois sítios distintos A e B na rede planar da
célula unitária de siliceno. Portanto, na base |pAz >, |pBz 〉, |pAy 〉, |pAx 〉, |sA〉, |pBy 〉, |pBx 〉, |sB〉 no
ponto K, o Hamiltoniano na parametrização de Slater-Koster será dado por

H0 =



0 0 0 0 0 V
′

3 −iV ′
3 0

0 0 V
′

3 iV
′

3 0 0 0 0
0 V

′
3 0 0 0 −V ′

1 −iV ′
1 V

′
2

0 −iV ′
3 0 0 0 −iV ′

1 V
′

1 −iV ′
2

0 0 0 0 ∆ −V ′
2 −iV ′

2 0
V

′
3 0 −V ′

1 iV
′

1 −V ′
2 0 0 0

iV
′

3 0 iV
′

1 V
′

1 −iV ′
2 0 0 0

0 0 V
′

2 iV
′

2 0 0 0 ∆



(A.1)

onde V ′
1 , V

′
2 , V

′
3 são relacionados com os parâmetros de hopping: Vssσ, Vspσ, Vppσ, Vppπ.

Na continuação das derivações da matriz A.1, o Hamiltoniano total na representação
{pAz , pBz , pAy , pAx , sA, pBy , pBx , sB}, fica

H0 =
 Hπ Hn

H+
n Hσ

 (A.2)

ainda, Hσ, pode ser dividido como,

Hσ =
 E T

T+ E

 ,
onde Hπ e Hσ são matrizes 2× 2 e 6× 6 respectivamente. O bloco fora da diagonal Hn

acoplando Hπ e Hσ é uma matriz 2 × 6, e ainda estabelecemos o nível de energia do
orbital 3p como a energia de referência. A matriz descrevendo a energia sobre os sítios de
diferentes orbitais atómicos pode ser escrita como

E =


0 0 0
0 0 0
0 0 ∆

 (A.3)
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onde ∆ é a diferença de energia entre os orbitais 3s e 3p. Para simplificar, vamos assumir
que estas bases são ortogonais quando se encontram a diferentes sítios. O ponto de Dirac é
escolhido é ~K = 1

3(~b1 −~b2) =
(

2π
3a ,

2π√
3a

)
e K∗ = −K. A matriz T descreve o hopping entre

dois sub-redes

T =


〈pAy |T |pBy 〉 〈pAy |T |pBx 〉 〈pAy |T |pBs 〉
〈pAx |T |pBy 〉 〈pAx |T |pBx 〉 〈pAx |T |pBs 〉
〈sA|T |pBy 〉 〈sA|T |pBx 〉 〈sA|T |sB〉

 =


tyy(k) tyx(k) tys(k)
txy(k) txx(k) txs(k)
tsy(k) tsx(k) tss(k)

 (A.4)

onde os elementos de matriz de hopping no espaço do momentos é

t(k) =
3∑
i=1

t(~di)ei
~k.~di (A.5)

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

tyy(k) =
3∑
i=1

(
m2
iVppσ + (1−m2

i )Vppπ
)
ei
~k.~di = −3

4 sin2 θ(Vppπ − Vppσ) = −V ′

1

onde

V
′

1 = 3
4 sin2 θ(Vppπ − Vppσ) (A.6)

de forma similar, fazemos para os demais termos

tyx(k) =
3∑
i=1

milie
i~k.~di(Vppσ − Vppπ) == i

3
4 sin2 θ(Vppσ − Vppπ) = −iV ′

1

tys(k) =
3∑
i=1
−mie

i~k.~diVspσ = 3
2 sin θVspσ = V

′

2

onde

V
′

2 = 3
2 sin θVspσ (A.7)

txs(k) =
3∑
i=1
−liei

~k.~diVspσ = −i32 sin θVspσ = −iV ′

2

tss(k) =
3∑
i=1

ei
~k.~diVssσ = (ei~k.~d1 + ei

~k.~d2 + ei
~k.~d3)Vssσ = 0

txx(k) =
3∑
i=1

(
l2i Vppσ + (1− l2i )Vppπ

)
ei
~k.~di = 3

4 sin2 θ(Vppπ − Vppσ) = V
′

1
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os respetivos os complexos conjugados são

tsx(k) = −txs(k) = iV
′

2 (A.8)

tsy(k) = −tys(k) = −V ′

2 (A.9)

então A.4 fica da seguinte forma

T =


−V ′

1 −iV ′
1 V

′
2

−iV ′
1 V

′
1 −iV ′

2

−V ′
2 iV

′
2 0

 (A.10)

Agora, teremos que calcular a matriz Hn que é uma matriz 2× 6

Hn =
 〈pAz |Hn|pAy 〉 〈pAz |Hn|pAx 〉 〈pAz |Hn|sA〉 〈pAz |Hn|pBy 〉 〈pAz |Hn|pBx 〉 〈pAz |Hn|sB〉
〈pBz |Hn|pAy 〉 〈pBz |Hn|pAx 〉 〈pBz |Hn|sA〉 〈pBz |Hn|pBy 〉 〈pBz |Hn|pBx 〉 〈pBz |Hn|sB〉


(A.11)

somente temos que calcular os hoppings entre os sítios A e B, já que orbitais no
mesmo sítio são ortogonais

tzy(k) =
3∑
i=1

nimie
i~k.~di(Vppσ − Vppπ) = 3

2 sin θ cos θ(Vppπ − Vppσ) = V
′

3

onde

V
′

3 = 3
2 sin θ cos θ(Vppπ − Vppσ) (A.12)

tzx(k) =
3∑
i=1

nilie
i~k.~di(Vppσ − Vppπ) = −i32 sin θ cos θ(Vppπ − Vppσ) = −iV ′

3

tzs(k) =
3∑
i=1

(−ni)ei
~k.~diVppσ = 0

então A.11, toma a forma

Hn =
 0 0 0 V

′
3 −iV ′

3 0
V

′
3 iV

′
3 0 0 0 0

 (A.13)

Analogamente, a matriz Hπ será

Hπ =
 〈pAz |Hπ|pAz 〉 〈pAz |Hπ|pBz 〉
〈pBz |Hπ|pAz 〉 〈pBz |Hπ|pBz 〉

 (A.14)
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tzz(k) =
3∑
i=1

(
n2
iVppσ + (1− n2

i )Vppπ
)
ei
~k.~di = 0

então A.14 fica

Hπ =
 0 0

0 0

 (A.15)

Juntando A.10, A.11 e A.15, comprovamos a forma de A.1. Agora para diagonalizar
a matriz A.1 temos que fazer uma mudança de base, para isso fazemos a seguintes
transformações

ϕA1 = − 1√
2

(pAx + ipAy ) = |pA+〉

ϕB2 = − 1√
2

(pBx + ipBy ) = |pB−〉

ϕ3 = 1√
2

[
− 1√

2
(pAx − ipAy )− 1√

2
(pBx + ipBy )

]

ϕ4 = 1√
2

[
1√
2

(pAx − ipAy )− 1√
2

(pBx + ipBy )
]

(A.16)

reescrevemos o Hamiltoniano numa nova base {pAz , sA, ϕB2 , pBz , sB, ϕA1 , ϕ3, ϕ4}

H0 −→ H1 = U †1H0U1

fazendo a mudança de base, obtemos a matriz U1, dada por

U1 =



1 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 1 0 0 0 0
0 0 0 0 0 − i√

2
i
2 − i

2

0 0 0 0 0 − 1√
2 −

1
2

1
2

0 1 0 0 0 0 0 0
0 0 − i√

2 0 0 0 − i
2 −

i
2

0 0 1√
2 0 0 0 −1

2 −
1
2

0 0 0 0 1 0 0 0



(A.17)

então a matriz H1, é dada por

H1 =



0 0 −iV3 0 0 0 0 0
0 ∆ iV2 0 0 0 0 0
iV3 −iV2 0 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 −iV3 0 0
0 0 0 0 ∆ −iV2 0 0
0 0 0 iV3 iV2 0 0 0
0 0 0 0 0 0 V1 0
0 0 0 0 0 0 0 −V1



(A.18)
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onde, V1 = 2V ′
1 , V2 =

√
2V ′

2 , V3 =
√

2V ′
3 . Para diagonalizar H1, para facilitar vamos

a dividir em três sub-matrizes, é dizer

HA =


0 0 −iV3

0 ∆ iV2

iV3 −iV2 0

 , HB =


0 0 −iV3

0 ∆ −iV2

iV3 iV2 0

 , Hc =
 V1 0

0 −V1

 (A.19)

Encontrando os autovalores e autovetores de HA, na base pAz , sA, ϕB2

HA =


0 0 −iV3

0 ∆ iV2

iV3 −iV2 0

 =⇒ det

∣∣∣∣∣∣∣∣∣
−λ 0 −iV3

0 ∆− λ iV2

iV3 −iV2 −λ

∣∣∣∣∣∣∣∣∣ = 0

com a qual chegamos a equação característica de autovalores λ = ε1, ε2, ε3

λ3 −∆λ2 − λ(V 2
2 + V 2

3 ) + ∆V 2
3 = 0 (A.20)

assim os autovetores serão dados por

|ε1〉 =



1
αi

V2εi
αi(∆−εi)V3

iε1
αiV3


, αi =

√√√√1 +
[

V2εi
(∆− εi)V3

]2

+
(
εi
V3

)2
(A.21)

Para diagonalizarHA realizamos uma transformação unitária que vai ser formada pe-
los autovetores encontrados em A.20 e A.21, em uma nova base φ1, φ2, φ3 ≡ {pAz , sA, ϕB2 }UA,
onde

UA =



1
α1

1
α2

1
α3

V2ε1
α1(∆−ε1)V3

V2ε2
α2(∆−ε2)V3

V2ε3
α3(∆−ε3)V3

iε1
α1V3

iε2
α2V3

iε3
α3V3


=



u11 u12 u13

u21 u22 u23

u31 u32 u33


(A.22)

U †A =



1
α1

V2ε1
α1(∆−ε1)V3

− iε1
α1V3

1
α2

V2ε2
α2(∆−ε2)V3

− iε2
α2V3

1
α3

V2ε3
α3(∆−ε3)V3

− iε3
α3V3


=



u11 u21 u∗31

u12 u22 u∗32

u13 u23 u∗33


(A.23)
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agora com A.19, A.22 e A.23 podemos escrever reescrever HA na nova base {φ1, φ2, φ3}

HA −→ H
′

A = U †AHAUA =



ε1 0 0

0 ε2 0

0 0 ε3


(A.24)

A técnica feita acima, também pode ser aplicada para HB na base {pBz , sB, ϕA1 },
onde H ′

B satisfaz a mesma equação A.24 com

ε4 = ε1, ε5 = ε2, ε6 = ε3

Os autovetores de HB são um pouco diferentes de HA, com a qual sua matriz
unitária de transformação é

UB =



〈pBz |φ4〉 〈pBz |φ5〉 〈pBz |φ6〉

〈sB|φ4〉 〈sB|φ5〉 〈sB|φ6〉

〈ϕA1 |φ4〉 〈ϕA1 |φ5〉 〈ϕA1 |φ6〉


=



u11 u12 u13

−u21 −u22 −u23

u31 u32 u33


(A.25)

onde uij são os elementos de matriz unitária UA da equação A.22, então podemos
diagonalizar HB

HB −→ H
′

B = U †BHBUB =



ε4 0 0

0 ε5 0

0 0 ε6


(A.26)

onde definimos a nova base φ4, φ5, φ6 = {pBz , sB, ϕA1 }UB, e ainda sabemos de A.19 que Hc

é diagonal com o qual definimos φ7 = ϕ3 e φ8 = ϕ4. De A.22 e A.25 encontramos a matriz
de transformação U2 com a qual diagonaliza H1

U2 =



u11 0 u12 0 u13 0 0 0
u21 0 u22 0 u23 0 0 0
u31 0 u32 0 u33 0 0 0
0 u11 0 u12 0 u13 0 0
0 −u21 0 −u22 0 −u23 0 0
0 u31 0 u32 0 u33 0 0
0 0 0 0 0 0 1 0
0 0 0 0 0 0 0 1



(A.27)
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então de A.18 e A.27, temos

H1 → H
′

1 = U †2H1U2 (A.28)

H
′

1 =



ε1 0 0 0 0 0 0 0
0 ε1 0 0 0 0 0 0
0 0 ε2 0 0 0 0 0
0 0 0 ε2 0 0 0 0
0 0 0 0 ε3 0 0 0
0 0 0 0 0 ε3 0 0
0 0 0 0 0 0 V1 0
0 0 0 0 0 0 0 −V1



(A.29)

Finalmente podemos encontrar uma transformação unitária que diagonaliza o
Hamiltoniano original H0 e lembrando que H1 = U †1H0U1, temos

H
′

1 = U †2H1U2 = U †2U
†
1H0U1U2 = U †H0U (A.30)

onde definimos U = U1U2, como a matriz que diagonaliza H0

U =



u11 0 u12 0 u13 0 0 0
0 u11 0 u12 0 u13 0 0
0 − iu31√

2 0 − iu32√
2 0 − iu33√

2
i
2 − i

2

0 −u31√
2 0 −u32√

2 0 −u33√
2 −1

2
1
2

u21 0 u22 0 u23 0 0 0
− iu31√

2 0 − iu32√
2 0 − iu33√

2 0 − i
2 −

i
2

u31√
2 0 u32√

2 0 u33√
2 0 −1

2 −
1
2

0 −u21 0 −u22 0 −u23 0 0



(A.31)

de A.22 e A.25 observamos que os estados de energia mais baixos são φ1 e φ4, os quais
tem a forma explícita

|φ1〉 = u11|pAz 〉+ u21|sA〉+ u31

[
1√
2

(|pBx 〉 − i|pBy 〉)
]

|φ4〉 = u11|pAz 〉 − u21|sB〉+ u31

[
− 1√

2
(|pAx 〉+ i|pAy 〉)

]
(A.32)

então, formando o Hamiltoniano

HK =
 〈φ1|HK |φ1〉 〈φ1|HK |φ4〉
〈φ4|HK |φ1〉 〈φ4|HK |φ4〉

 (A.33)

Para estudar a física de baixa energia perto do ponto de Dirac k, realizamos uma
pequena expansão ~q em torno de k via ~k −→ K + ~q, assim calculando os hoppings

〈pAz |HK |pBz 〉 = −
√

3a
2 q+(Vppπ sin2 θ + Vppσ cos2 θ) (A.34)
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〈sA|HK |sB〉 = i

{√
3a
2 qx −

a

2
√

3
qy −

a√
3
qy

}
Vssσ = −

√
3a
2 q+Vssσ (A.35)

〈sA|HK |pBz 〉 = −
√

3a
2 q+ cos θVspσ (A.36)

〈pAx |HK |pBx 〉 = V
′

1 − a
√

3
2 Vppπq+ + (Vppπ − Vppσ)(3

√
3

8 aqx sin2 θ + i

√
3

8 aqy sin2 θ) (A.37)

〈pAy |HK |pBx 〉 = −iV ′

1 − i
√

3
8 aq− sin2 θ(Vppσ − Vppπ) (A.38)

〈pAx |HK |pBy 〉 = −iV ′

1 − i
√

3
8 aq− sin2 θ(Vppσ − Vppπ) (A.39)

〈pAy |HK |pBy 〉 = −V ′

1 −
√

3
2 aq+Vppπ + (Vppπ − Vppσ)(

√
3

8 aqx sin2 θ + i
3
√

3
8 aqy sin2 θ)(A.40)

〈sA|HK |pBx 〉 = iV
′

2 − i
√

3
4 aq− sin θVspσ (A.41)

〈sA|HK |pBy 〉 = −V ′

2 −
√

3
4 aq− sin θVspσ (A.42)

〈pAz |HK |pBy 〉 = V
′

3 +
√

3
4 aq+ cos θ sin θ(Vppπ − Vppσ) (A.43)

tendo as equações encontradas, temos também as conjugadas complexas

〈pBx |HK |pAy 〉 = iV
′

3 − i
√

3
4 aq− sin θ cos θ (A.44)

〈pBy |HK |pAz 〉 = V
′

3 +
√

3
4 aq+ sin θ cos θ(Vppπ − Vppσ) (A.45)

〈pBx |HK |sA〉 = −iV ′

2 + i

√
3

4 aq− sin θ (A.46)

〈pBy |HK |sA〉 = −V ′

2 −
√

3
4 aq+ sin θ (A.47)

〈pBz |HK |sA〉 = −
√

3a
2 q− cos θVspσ (A.48)
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Colocando as equações encontradas em A.33, tem-se que o Hamiltoniano efetivo a
baixas energias toma a seguinte forma

HK =
 ε1 0

0 ε1

+
 0 vfq+

vfq− 0



HK = ε1I2 +
 0 vfq+

vfq− 0

 (A.49)

com a velocidade de fermi vf dada por

vf = −
√

3a
2

[
u2

11(Vppπ sin2 θ + Vppσ cos2 θ)− u2
21 + 2u11u21 cos θVspσ −

1
2 |u31|2 sin2 θ(Vppσ − Vppπ)

]
com q+ = qx + iqy, q− = qx − iqy, quando θ = π

2 recuperamos a velocidade de Fermi do
grafeno (vf = −

√
3

2 Vppπa).
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APÊNDICE B – Acoplamento Spín-Orbita
Rashba intrínseco em nanofitas de Siliceno

x

y

A1

A2
A3

A4

A5 A6

1

2

N

N2

N3

N1

az

Figura 39 – Nanofita zigzag de siliceno, onde os vetores de primeiros vizinhos são da-
dos por : ~N1 =

(
−
√

3az
2 ,−az

2 , az cot θ
)
, ~N2 =

(√
3az
2 ,−az

2 , az cot θ
)
, ~N3 =

(0, az, az cot θ), ademais os segundos vizinhos do atomo A central sao enume-
rados como Ai (i = 1, ...6)

Agora vamos calcular o acoplamento spin-órbita intrínseco de Rashba,

HRI = −i23λRI
∑
m,n

∑
γ,γ′
|A,m, n, γ〉(~um,(m+1).~σγγ′)〈A,m+ 1, n, γ′|

+ |A,m, n, γ〉(~um,(m+1/2),n(n+1).~σγγ′)〈A,m+ 1/2, n+ 1, γ′|

+ |A,m, n, γ〉(~um,(m+1/2),n(n−1).~σγγ′)〈A,m+ 1/2, n− 1, γ′|

+ |A,m, n, γ〉(~um,(m−1).~σγγ′)〈A,m− 1, n, γ′|

+ |A,m, n, γ〉(~um,(m−1/2),n(n−1).~σγγ′)〈A,m− 1/2, n− 1, γ′|

+ |A,m, n, γ〉(~um,(m−1/2),n(n+1).~σγ.γ′)〈A,m− 1/2, n+ 1, γ′| (B.1)
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Usamos o vetor de onda

|Ψ〉 = 1√
M

∑
m,n

ei
~k ~Rm{a(~k, n, ↑)|A,m, n, ↑〉+ b(~k, n, ↑)|B,m, n, ↑〉+

a(~k, n, ↓)|A,m, n ↓〉+ b(~k, n, ↓)|B,m, n ↓〉} (B.2)

Por outro lado |γ〉 representa a parte de spin e

~um(m+1/2),n(n−1) = ẑ×
(√

3
2 azx̂−

3
2azŷ

)
=
√

3
2 azŷ+3

2azx̂, ~um(m+1) = ẑ× (
√

3azx̂) =
√

3azŷ

~um(m+1/2),n(n+1) = ẑ×
(√

3
2 azx̂+ 3

2azŷ
)

=
√

3
2 azŷ−

3
2azx̂, ~um(m−1) = ẑ×(−

√
3azŷ) = −

√
3azŷ

~um(m−1/2),n(n+1) = ẑ ×
(
−
√

3
2 azx̂+ 3

2azŷ
)

= −
√

3
2 azx̂−

3
2azŷ

~um(m−1/2),n(n−1) = ẑ ×
(
−
√

3
2 azx̂−

3
2azŷ

)
= −
√

3
2 azŷ + 3

2azx̂

Agora fazendo o produto com o ~σ, temos

~um(m+1/2),n(n−1).~σ =
√

3az
2 σy + 3a

2 σx, ~um(m+1).~σ =
√

3azσy,

~um(m+1/2),n(n+1).~σ =
√

3az
2 σy −

3az
2 σx, ~um(m−1/2),n(n+1).~σ = −

√
3a
2 σy −

3az
2 σx,

~um(m−1).~σ = −
√

3azσy, ~um(m−1/2),n(n−1).~σ = −
√

3az
2 σy + 3az

2 σx

Colocando estes resultados e aplicando 〈A,m′′, n′′ ↑|HRI |Ψ〉 para spin-up na equa-
ção B.1, obtemos

〈A,m′′, n′′ ↑|HRI |Ψ〉 = −i23λRI
∑
m,n

∑
m′,n′

∑
γ,γ′

ei
~k(~Rm′−~Rm′′ )

{
a(~k, n′, ↑) 〈A,m′′, n′′, ↑|A,m, n, γ〉×

(√
3az
2 σy + 3az

2 σx

)
〈A,m+ 1/2, n− 1, γ′|A,m′, n′, ↑〉+

a(~k, n′, ↑) 〈A,m′′, n′′, ↑|A,m, n, γ〉
(√

3azσy
)
〈A,m+ 1, n, γ′|A,m′, n′, ↑〉+

a(~k, n′, ↑) 〈A,m′′, n′′, ↑|A,m, n, γ〉
(√

3az
2 σy −

3az
2 σx

)
×

〈A,m− 1, n, γ′|A,m′, n′, ↑〉+ a(~k, n′) 〈A,m′′, n′′, ↑|A,m, n, γ〉×(
−
√

3az
2 σy −

3az
2 σx

)
〈A,m− 1/2, n+ 1, γ′|A,m′, n′, ↑〉+

a(~k, n′, ↑) 〈A,m′′, n′′, ↑|A,m, n, γ〉
(
−
√

3azσy
)
〈A,m− 1, n, γ′|A,m′, n′, ↑〉+

a(~k, n′, ↑) 〈A,m′′, n′′, ↑|A,m, n, γ〉
(
−
√

3a
2 σy + 3az

2 σγγ
′

x

)
×

〈A,m− 1/2, n− 1, γ′|A,m′, n′, ↑〉 } (B.3)
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onde usamos o fato que
∑
γγ′
〈↑ |γ〉(±σx)〈γ′| ↑〉 = 0 (B.4)

∑
γγ′
〈↑ |γ〉

(
±1

2σx ±
√

3σy
)
〈γ′| ↑〉 = 0, (B.5)

agora fazemos os somatórios
∑
γγ′
〈↑ |γ〉(±

√
3aσy)〈γ′| ↓〉 = ∓i

√
3a (B.6)

∑
γγ′
〈↑ |γ〉

(√
3a
2 σy + 3a

2 σx
)
〈γ′| ↓〉 = 3az

2 − i
√

3az
2 (B.7)

∑
γγ′
〈↑ |γ〉

(√
3a
2 σy −

3a
2 σx

)
〈γ′| ↓〉 = −3az

2 − i
√

3az
2 (B.8)

∑
γγ′
〈↑ |γ〉

(
−
√

3a
2 σy −

3a
2 σx

)
〈γ′| ↓〉 = −3az

2 + i

√
3az
2 (B.9)

∑
γγ′
〈↑ |γ〉

(
−
√

3a
2 σy + 3a

2 σx
)
〈γ′| ↓〉 = 3az

2 + i

√
3az
2 (B.10)

e usando as funções delta, temos

〈A,m′′, n′′ ↑|HRI |Ψ〉 = −i23
3az
2 λRI

∑
m,n

∑
m′,n′

∑
γ,γ′

ei
~k(~Rm′−~Rm′′ )

{
a(~k, n′, ↓)δm′′,mδn′′,n×(

1− i√
3

)
δ(m+1/2)m′δ(n−1)n′+

a(~k, n′, ↓)δm′′,mδn′′n

(
− 2i√

3

)
δ(m+1)m′δn′n+

a(~k, n′, ↓)δm′′,mδn′′n

(
−1− i√

3

)
δ(m+1/2)m′δ(n+1)n′+

a(~k, n′, ↓)δm′′,mδn′′n

(
−1 + i√

3

)
δ(m−1/2)m′δ(n+1)n′+

a(~k, n′, ↓)δm′′,mδn′′n

(
2i√

3

)
δ(m−1)m′δnn′+

a(~k, n′, ↓)δm′′,mδn′′n

(
1 + i√

3

)
δm−1/2,m′δn−1,n′

}
(B.11)
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Com a condição, δm′′mδn′′n = 1 param′′ = m, n′′ = n, e lembrando que ~Rm′ = mazx̂,
então temos

(~Rm′ − ~Rm′′)δ(m+1/2),m′ = (m+ 1/2−m)azx̂ = 1
2azx̂ (B.12)

(~Rm′ − ~Rm′′)δ(m−1/2),m′ = (m− 1/2−m)azx̂ = −1
2azx̂ (B.13)

(~Rm′ − ~Rm′′)δ(m±1),m′ = (m± 1−m)azx̂ = ±azx̂ (B.14)

〈A,m′′, n′′ ↑|HRI |Ψ〉 = −iazλRI
1
M

∑
m,n

{
a(~k, n− 1, ↓)

(
1− i√

3

)
ei
kxaz

2 +

a(~k, n, ↓)
(
− 2i√

3

)
eikxaz + a(~k, n+ 1, ↓)

(
−1− i√

3

)
e
ikxaz

2 +

a(~k, n+ 1, ↓)
(
−1 + i√

3

)
e−

ikxaz
2 + a(~k, n, ↓)

(
2i√

3

)
e−ikxaz+

a(~k, n− 1, ↓)
(

1 + i√
3

)
e−i

kxaz
2

}
(B.15)

Agora precisamos calcular o termo E〈A,m, n|Ψ〉:

〈A,m, n|Ψ〉 = 1
M

∑
m′,n′

ei
~k(~Rm′−~Rm)

{
a(~k, n′) 〈A,m, n|A,m′, n′〉

+ b(~k, n′) 〈A,m, n|B,m′, n′〉
}

(B.16)

O segundo termo é zero, desta forma temos

〈A,m, n|Ψ〉 = 1
M

∑
m′,n′

ei
~k(~Rm′−~Rm)

{
a(~k, n′)δmm′δnn′

}
(B.17)

mas sabemos que (~Rm′ − ~Rm)δmm′ = (m−m)azx̂ = 0

E 〈A,m, n|Ψ〉 = Ea(~k, n) 1
M

então, obtemos

Ea(~k, n, ↑) = −iazλRI
{
a(~k, n− 1, ↓)

[
2 cos

(
kxaz

2

)
+ 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
+

a(~k, n+ 1, ↓)
[
−2 cos

(
kxaz

2

)
+ 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
+

4√
3
a(~k, n, ↓) sin (kxaz)

}
(B.18)
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da mesma forma para spin-down, temos

Ea(~k, n, ↑) = −iazλRI
{
a(~k, n− 1, ↓)

[
2 cos

(
kxaz

2

)
− 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
+

a(~k, n+ 1, ↓)
[
−2 cos

(
kxaz

2

)
− 2√

3
sin

(
kxaz

2

)]
−

4√
3
a(~k, n, ↓) sin (kxaz)

}
(B.19)

estas duas relações, são as equações 3.40 e 3.41



90

APÊNDICE C – Técnica de dizimação para
o Cálculo das funções de Green dos contatos

semi-infinitos

No Capítulo 4, os contatos conectados ao condutor são semi-infinitos. Desta forma,
a solução analítica não é tão fácil 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 númerica foi implementada. Um método altamente
eficiente para tratar tais sistemas é a técnica de decimação desenvolvida primeiramente por
Lopez-Sancho (SANCHO; SANCHO; RUBIO, 1984; SANCHO et al., 1985), a qual mostra
ser muito útil para estruturas de sílicio e carbono. Uma aplicação desta técnica foi feita
em nanotubos de carbono por Nardelli (NARDELLI, 1999) e por Ezawa (EZAWA, 2013).
Seguindo a discussão dada por Nardelli, os contatos podem ser separados em camadas
e cada camada conectada pela interação de primeiros vizinhos. A ideia é transformar
o sistema infinito inicial dentro de uma cadeia linear de fatias. Começando a partir
dos elementos de matriz das funções de Green dada pela equação 4.12 escrita como
(E ± iη −H)G = I, e projetando em fatias pela direita e pela esquerda com a notação do
ket |0〉 o qual representa o estado onde os elétrons são encontrados na fatia n = 0, temos

〈0| (E ± iη −H)G |0〉 = 〈0| I |0〉 (C.1)

assim, com um pouco de algebra, conseguimos

(E ± iη −H00)G00 = I +H01G10 (C.2)

da mesma forma projetando em fatias diferentes, temos

(E ± iη −H00)G10 = H†01G00 +H01G20

(E ± iη −H00)G20 = H01G10 +H01G30
...

(E ± iη −H00)Gn0 = H†01Gn−1,0 +H01Gn+1,0 (C.3)

onde E é a energia do elétron, Hnm e Gnm são os elementos de matriz do Hamiltoniano tight-
binding e a função de Green, respectivamente. Para os contatos sem desordem atômica,
é assumido que H00 = H11 = H22, ... e de forma similar para os elementos de matriz
conectando as camadas H01 = H12 = H23, ..., com a matriz de transferência T e T , então
é possível para a cadeia de fatias relacionar a função de Green de uma fatia só em termos
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das fatias seguintes, de modo que G00 = TG10 e G10 = TG00. A técnica de decimação é
aplicada para encontrar as matrizes de transferência T e T que simplesmente indicamos
os resultados,

T = t0 + t̃0t1 + t̃0t̃1t2 + ...+ t̃0t̃1t̃2...tn (C.4)

T = t̃0 + t0t̃1 + t0t1t̃2 + ...+ t0t1t2...t̃n, (C.5)

onde ti e ti são definidas pela seguinte relação de recursão

ti = (I − ti−1ti−1 − ti−1ti−1)−1t2i−1 (C.6)

ti = (I − ti−1ti−1 − ti−1ti−1)−1t
2
i−1, (C.7)

com o procedimento de partida da fatia principal,

t0 = (E ± iη −H00)−1H†01 (C.8)

t0 = (E ± iη −H00)−1H01. (C.9)

Para obter T e T a iteração é repetida até que a convergência é obtida, ou seja,
tn, tn ≤ ε para ε um número arbitrariamente pequeno. Usualmente até 12 iterações são
necesárias para uma boa convergência. Após este cálculo ser realizado para os contatos
que são únidos, é possível encontrar a função de Green para o contato esquerdo gL e o
contato direito gR. Portanto, as autoenergias podem ser calculadas e incluídas no cálculo
para a função de Green do sistema total.
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