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TRANSPORTE ELETRONICO EM SISTEMAS BIDIMENSIONAIS ANISOTROPICOS
Ismael da GraCa Albuquerque !, Silvia Helena Roberto de Sena

RESUMO

Anisotropia estd presente em varios sistemas e, dependendo dos materias com os quais estamos lidando, tal
caracteristica pode ter influéncia em propriedades fundamentais, tais como massa efetiva, velocidade de
grupo e niveis de energia em nanoestruturas, o que por sua vez se manifestam nas propriedades 6ptico-
eletrénicas de tais materiais. O presente trabalho tem como objetivo principal investigar como a anisotropia
da dispersdo eletrénica afeta as propriedades de transporte eletrénico de um material bidimensional. Para
estudar este problema, usamos a teoria da massa efetiva para resolver a versdo anisotrépica bidimensional
(2D) da equacgao de Schrodinger e analisar a dependéncia angular, ou direcional, da transmissdo eletrénica
através de uma barreira quadrada de potencial arbitrariamente orientada. Como consequéncia da anisotopia,
descobrimos que a direcao de propagacdo dada pela velocidade de grupo nédo coincide de com a diregao do
vetor de onda, levando a uma nova definicdo da corrente de probabilidade, que retorna a convencional
quando removemos a anisotropia. Posteriormente calculamos o espectro de energia para uma super-rede
gerada por uma sequéncia de abarreiras quadradas de potencial e observamos que a largura das bandas de
energia varia com a orientacdo da super-rede. Em seguida, utilizamos o método da matriz de transferéncia
para investigar analiticamente a transmissdo eletrénica através de barreiras duplas, tendo, logo apds,
desenvolvido a aplicagdo nimerica do mesmo método para obtencdo das bandas de transmissdo para o caso
de multiplas barreiras. Vale mencionar que para obtegdo de todos os resultados numéricos utilizamos os
dados das massas eletrénicas efetivas do fosforeno nas dire¢ées armchair, tomada ao longo do eixo x, e
zigzag, ao longo do eixo y.
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INTRODUCAO

As propriedades de um sistema podem variar de acordo com a direcdo do espaco considerada, dando
origem a diregées privilegiadas. Em contraposicdo com a isotropia, que indica a independéncia direcional,
essa dependéncia das grandezas fisicas com a orientagdo espacial é chamada de anisotropia. A isotropia
(anisotropia) esta intimamente relacionada com as propriedades de conservagdo de um sistema fisico sob
uma operacdo de rotagdo. Se dissermos que o espago € isotrépico estaremos afirmando que a escolha
arbitrdria do eixo coordenado ndo influencia nas propriedades fisicas do sistema, portanto a sua
langrangeana torna-se invariante sob rotacées e consequentemente o momento angular deve ser conservado
[1]. Desse modo, podemos observar que a isotropia espacial admite uma importdncia significativa para a
existéncia de uma das leis de conservagdo na fisica.

A anisotropia pode se manisfestar, por exemplo, na massa dos portadores de carga dos materiais [2-4],
no transporte eletrénico [5-7] e nos niveis de energia [8]. E Interessante ressaltar que existem materiais que
admitem caracteristicas anisotrdpicas e isotrdpicas simultaneamente, como € o caso dos quasicristais [9].
Como exemplo especificos de materiais onde a anisotropia estd presente, pode-se citar o Oxido de Gélio, que
exibe anisotropia na sua condutividade [10], bem como as nanoparticulas de ouro (Au), que, por sua vez,
apresentam a chamada anisotropia magnética, tendo uma direcdo privilegiada para a magnetizacdo
espontdnea [11].

Uma outra caracteristica que tem influéncia direta nas propriedades fisicas de um sistema € a sua
dimensionalidade. Do ponto de vista de propriedades eletrénicas de um determinado material, o nimero de
dimensées espaciais ao qual os elétrons estdo confinados podem alterar drasticamente sua capacidade
condutora, por exemplo. Chamamos de sistemas de baixa dimensionalidade aqueles sistemas onde o
movimento das particulas sofre uma restricdo em uma ou mais dimensées. Dessa forma, podemos ter um gds
de elétrons bidimensionais (2D), nanofios ou nanofinatas (1D) e pontos qudnticos (0D). Dentro desse
contexto, os materiais 2D, compostos por algumas ou uma Unica camada de atomos, tém sido alvo de intensa
pesquisa.

Um dos mais recentes materiais 2D é o filme fino de fésforo negro (FN) [12-13]. O FN é a forma
alotropica mais estavel do fésforo a temperatura ambiente. Sua estrutura cristalina consiste em camadas
enrugadas interligadas por forca de Van der Waals de forma similar a grafite, o que permite um processo de
exfoliacdo ou clivagem mecanica, técnica utilizada para se isolar a primeira monocamada de FN [13], o
fosforeno. Uma das caracteristicas do fosforeno que mais chamou a atencao foi a grande anisotropia da sua
disperséao eletronica nas proximidades do nivel de Fermi da primeira zona de Brillouin [14]. Tanto a banda de
condugao quanto a banda de valéncia mostram um comportamento mais dispersivo ao longo da diregao
armchair, apresentando bandas mais horizontais na direcao zigzag. Esse fato gera uma grande anisotropia
nas massas dos elétrons e serdo exatamente essas massas que serdo utilizadas nesse modelo.

METODOLOGIA

A partir do trabalho utilizado na referéncia[15], tomou-se os segintes valores para as massas efetivas
ao longo das dire¢oes armchair e zigzag:

(]

Depois utilizamos a teoria da massa efetiva para descrever elétrons no fosforeno pelo Hamiltoniano

(]

Como consequéncia da anisotropia, descobrimos que a diregao de propagagao dada pela velocidade de grupo
ndo coincide com a direcao do vetor de onda, levando a uma nova definicao da corrente de probabilidade,
que retorna a convencional quando removemos a anisotropia.
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Em seguida calculamos o transporte eletronico para uma barreira de potencial, obtendo o seguinte resultado
para o coeficiente de transmissao

(]

Na sequéncia utilizamos a transmissao eletronica para definir e calcular a condutancia G como a soma de
todas as contribuigdes de transmissao em cada angulo, sendo dado pela relacédo

=]

onde "Phi" é o angulo de incidéncia e "Alpha" o angulo de orientacao da barreira no plano xy.

INVITANT

e —

Finalmente, utilizamos o método da matriz de transferéncia para investigar analiticamente a transmissédo
eletronica através de barreiras duplas, tendo, logo apos, desenvolvido a aplicagdo numérica do mesmo
método para obtencdo das bandas de transmissdo para o caso de multiplas barreiras.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Naprimeirafiguraestarepresentadaoespectrodeenergiadohamiltonianoanisotrépicorotacionadoenaorotacionad
0.

Ohamiltonianogeradopelaaproximacaodemassaefetivanosfornececurvasdeenergiacomformadeelipse,umavezq
ueamassadoelétrontemvaloresdiferentesnasdirecoesxey.

Atravésdestehamiltonianopode-
sedemonstrarqueparaaconservacaodaprobabilidadeserrespeitadadevamosterumanovadefinicdodacorrentedep
robabilidadedadapelaterceiraequacaodametodologia. Emquesetornapossivelobservarqueasuaformavoltaaoesta
dooriginalquandofazermosasmassasseremiguais,obteremosocasoparticularqueécomumenteutilizadonoslivros.
Calculamostambématransmissaoeletronicaatravésdeumabarreiradepotencialcomorientagaoarbitrarianoplano
xyobtendoumcoeficientedetransmissaoparaenergiasmenoresqueaalturadabarreira,onderepresentamos

Nestafiguraépossivelobservaratransmissaoeletronicaemfungaodaorientagaodosistemadeeixos,ondeosangulosd
einclinagdodabarreiraémantidofixoetorna-
sepossivelPerceberquerealmenteexistedirecéesquepossuiumamelhortransmissdoeletronicas.

Adiantetambémpodemosverograficodatransmissdoeletronicaemfungaodainclinagaodabarreiradepotencialque
podenosmostrarumamelhorideiadadirecdocommelhortransmissaoeletronica,ondeadirecdoarmchairapresentau
mamelhorprobabilidadeparaocorrerotransporteeletrénico.

Utilizandoadefinicaodetransmissaoeletronica,foipossivelcalcularacondutancia,deformaquepudemosconfirmar
maisumavezqueadiregaoyéaquepossuiumcomportamentodetransmissdomaiorcomopodemosobservaradiante

Posteriormentebuscamosentenderocomportamentodatransmissdoeletronicasujeitoamaisdeumabarreiradepote

ncial,ondeaplicamosométododamatrizdetransferénciaecalculamos
atransmissdoeletronicaparaduplabarreiradepotencial

Ondepodemosverqueospontosdetransmissaototalaumentoquandocomparadoaosgraficosanteriores.Agoraquan
doaumentamosonumerodebarreirasparalOel5barreirasdepotencial,temos
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CONCLUSOES

No presente trabalho foi possivel estudar o espectro eletronico de materiais bidimensionais
anisotropicos sujeitos a uma super-rede criada por barreiras quadradas de potencial, bem como investigar
seus efeitos na transmissdo eletronica através de multiplas barreiras. Inicialmente utilizamos o método da
massa efetiva para definir o Hamiltoniano de um elétron no espaco 2D anisotrépico. Em seguida, resolvemos
a ES do elétron sujeito a um potencial unidimensional arbitrariamente orientado e verificamos que pela
introdugao de uma massa efetiva dependente da dire¢do do espaco, leva-nos a curvas de energia dadas por
elipses e ndo por circulos, como no caso convencional. A consequéncia deste comportamento é refletida
diretamente na definicdo da corrente de probabilidade, que tem sua definicdo modificada para que a
conservacao da probabilidade seja mantida. Além disso, pudemos demonstrar que a nova forma da corrente
de probabilidade ndo altera a definicdao do coeficiente de transmissdo que encontramos comumente nos livros
académicos para o caso de potenciais unidimensionais. Entretanto ao usarmos o hamiltoniano anisotropicos
com um potencial quadrado, torna-se possivel observar que sua anisotropia direcional reflete diretamente no
transporte eletronico. Dessa forma determinamos a transmissdo em funcao de "Phi" para os angulos de
inclinagdo das barreiras como 0°, 902, 602, 30°. Concluimos que para inclinagdes de barreira mais proximas
de 90°, existe um intervalo maior dos angulos f que geram transmissdes eletronicas e em alguns valores,
desse intervalo, a transmissao é total. Finalmente, aplicamos o método da matriz de transferéncia para
investigar a transmissao eletronica através de multiplas barreiras, sendo possivel observar que ao
aumentarmos o numero de barreiras criamos bandas de transmissao.
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