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ESTUDO DO COEFICIENTE DE TRANSMISSAO NO MODELO ALPHA-T3
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RESUMO

A geometria de uma rede cristalina influencia no comportamento da estrutura de bandas eletronicas de um
material e, por consequéncia, em suas propriedades fisicas. O isolamento de amostras de grafeno de alta
qualidade em 2004 impulsionou a pesquisa na area de materiais bidimensionais, levando a investigacdo
teodrica de possiveis cristais projetados com geometrias que resultam em caracteristicas desejadas. Nesse
contexto, grande atencgdo vem sendo dada a sistemas que apresentam dispersoes conicas, similares ao
grafeno, coexistindo com uma banda plana, tais como as redes de Lieb, Kagome, dados e a — T3 . Com esta
ultima podendo variar entre as redes do grafeno(a = 0) e de dados(a = 1) através do parametro «,
permitindo, assim, um estudo teérico que engloba sistemas de pseudospins 1/2 e 1. E sabido que o
tunelamento Klein, efeito relativistico onde elétrons sdo transmitidos com probabilidade 1 através de
barreiras de potenciais eletrostaticas para incidéncia normal, foi observado, primeiramente, em um sistema
de matéria condensada em amostras de grafeno. Em adicao, estudos tedricos mostram que na rede de dados
espera-se um tunelamento super Klein, ou seja, para um certo valor de energia, tem-se transmissao total de
elétrons para qualquer angulo de incidéncia. Nesse sentido, pretende-se estudar como a transmissao é
modificada a medida que o parametro o é variado de 0 a 1.
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INTRODUCAO
Inumeros dispositivos eletronicos da modernidade surgiram a partir da aplicacdo de campos externos que

sdo capazes de controlar as propriedades oOticas, eletronicas e magnéticas dos materiais. Dessa forma,
juntamente com o interesse em compreender os fendmenos fisicos em sistemas de matéria condensada, vem
a justificativa da constante busca de novos materiais cujas propriedades possam ser controladas por efeito de
campo e utilizadas no desenvolvimento de novos dispositivos cada vez mais avangados. Dentro desse
contexto, a producdo do grafeno, primeiro cristal bidimensional (2D) isolado experimentalmente [3, 4],
desempenhou um papel importante em fomentar uma nova area de pesquisa e impulsionar a busca de novos
materiais bidimensionais (2D) [10,11]. O grafeno atraiu grande atencédo devido a suas caracteristicas unicas,
sendo o material mais pequeno e forte ja medido, além disso, possui um espectro eletronico conico no regime
de baixas energias, o que permite que sua investigagao tedrica seja realizada a partir da equacéo de Dirac
para particulas relativisticas de massa zero [12, 13] ,sendo o primeiro sistema de matéria condensada a

permitir o estudo de fendmenos de altas energias, tais como tunelamento Klein[2] e zitterbewegung [14].

Nesse contexto, grande atencdo vem sendo dada a sistemas similares ao grafeno que apresentam
dispersdes conicas, coexistindo com uma banda plana, tais como Lieb, Kagome, dados e a—T3. Onde esta
ultima possui uma particularidade interessante, podendo interpolar continuamente entre a rede de grafeno e
rede de dados através da mudanca do parametro o, permitindo, assim, um estudo tedrico da transicao
continua entre sistemas de pseudospins %2 e 1. A rede a—T3 conta com trés atomos por célula unitaria nos
sitios A, B e C. Essa rede pode ser entendida como uma extensdo da estrutura favo de mel hexagonal(HCL)
do grafeno com um &tomo adicional localizado no centro de cada hexdgono, no sitio C. Este atomo adicional
esta acoplado apenas a uma das duas subredes triangulares que compéem a HCL. Logo, para formar a rede o
— T3, o novo sitio C deve acoplar-se a apenas um dos dois sitios originais da rede do grafeno, onde a
interacdo se da entre B e C através do termo de hopping at, no qual « pode variar de zero(rede do grafeno) a
um(rede de dados).

Com relagdo a dispersdo de energia da rede a — T3., como esperado, existem trés bandas, as bandas de
valéncia e condugao, similarmente ao grafeno se tocando nos vértices da primeira zona de Brillouin,
formando os cones de Dirac para o regime de baixas energias, diferindo-se apenas pela presenca de uma
banda plana sem dispersdo que “separa” os 6 cones de valéncia e condugao, onde cada uma delas possui uma

equagao que as descreve.

Na mecanica classica, quando se tem particulas tentando atravessar barreiras de potencial, ou seja, tunelar
barreiras, é possivel que existam situagdes na qual a ultrapassagem seja impossivel de acontecer. Em
contrapartida, na Mecanica Quantica existe um fendmeno chamado tunelamento quantico, que descreve a
situacdo onde particulas conseguem atravessar regioes de potencial classicamente proibidas e, além disso,
dada certas circunstéancias a probabilidade de transmissédo vai a 100% independente do angulo de incidéncia
delas. Um efeito ainda mais contra intuitivo é encontrado na descricao de particulas relativisticas. Um
exemplo é a transmissdo total de particulas relativisticas através de barreiras de potencial para incidéncia
normal, conhecido como tunelamento Klein, tal efeito foi observado pela primeira vez em um sistema de
matéria condensada em amostras de grafeno [2]. Em adigdo, estudos tedricos apontam que na rede de dados
espera-se um tunelamento Super Klein [5], ou seja, para um certo valor de energia, a saber, quando o
portador tiver uma energia igual a metade da energia da barreira (E=U/2), tem-se transmissao total de
elétrons para qualquer angulo de incidéncia. Dessa forma, o modelo o — T3 permite a investigacdo de como

se dé a transicdo das propriedades de transporte entre estes dois sistemas [6].
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METODOLOGIA

Assim como usualmente feito com o grafeno, é possivel utilizar um modelo simples de tight-binding para
caracterizar as propriedades da rede cristalina. Este modelo assume que os elétrons estdo fortemente ligados
aos seus respectivos atomos e sao capazes de saltar de sitio em sitio através de um parametro de hopping [6].
Para o caso da rede a-t3, o salto entre os sitios A e B acontece através do parametro [], enquanto entre B e C
¢é dado pelo parametro at.

Dessa forma, chegamos ao Hamiltoniano tight-binding, no qual calculamos seus autovalores e, assim,
obtemos a informacao da dispersdo de energia para o modelo a-t3. A dispersao de energia é idéntica a
dispersao de energia das bandas de valéncia e condugao para o grafeno, onde a rede o — T3 se difere
somente devido a presenga de uma banda plana que corta através dos pontos de Dirac, onde as duas bandas
se encontram.

Assim como usualmente feito com o grafeno, é possivel fazer uma expansdo em torno do ponto de Dirac nos
vales K e K'. Dessa forma, chegamos na expressao linearizada de f. Assim, podemos reescrever a dispersao
de energia em funcdo da versao linearizada de f. Como esperado, ha trés bandas de energia: uma banda
plana e dois cones, sendo um de valéncia e um de condugao.

Em seguida, determinamos as fungdes de onda da rede o-t3, através dos autovetores do Hamiltoniano para
baixas energias. Logo, chegamos nas equacoes das funcoes de onda para a banda plana e para os cones.
Agora, escrevendo o Hamiltoniano para baixas energias em torno de um ponto K na zona hexagonal de
Brillouin, chegamos na funcdo de onda através dos autovetores do Hamiltoniano. Para determinar a
transmissao através de uma barreira de potencial, precisamos encontrar as condigoes de contorno para as
fungdes de onda nas interfaces da barreira. Dessa forma, para estabelecer a relagao entre as fungdes de onda
em cada regido, utilizamos a substituicdo de Peierls (k -> p) e integramos a equagao de autovalor H¥ = EW
sobre um pequeno intervalo x = [-g, €], permitindo que esse intervalo tenda a zero. Fazendo esse
procedimento chegamos nas equagoes para as condigdes de contorno para potenciais V(x) ndo divergentes.
Além disso, calculamos a corrente de probabilidade.

Ademais, calculamos o coeficiente de transmissao para o potencial degrau e fizemos um estudo detalhado
analisando os casos limites e comentando sobre alguns valores de energia e angulos de incidéncia. Por fim,
realizamos o mesmo procedimento para a barreira simples de potencial, encontrando o coeficiente de

transmissao e analisando os parametros que influenciam na sua variagao.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Ao chegar na equacao do coeficiente de transmissao para o potencial degrau, observamos que para
incidéncia normal temos transmissao perfeita (T =1) para todos os valores de alpha, ou seja, o potencial fica
“invisivel” e o elétron consegue ultrapassa-lo independe do valor de sua altura. Quando realizamos uma
analise da transmissdo para um valor fixo de alpha ( alpha =1) para a rede de dados com relacao a uma faixa
de valores de E\Vo foi possivel observar novamente T=1 para incidéncia normal, como esperado. Para o
restante dos angulos , visualizamos um aumento na probabilidade de transmissdo quando essa razdo aumenta
de 0 para 0.5 e o intervalo de angulos com transmissao quase perfeita cresce. Além disso, quando a razao
E/Vo aumenta de 0.5 a 1 esse intervalo de probabilidade de transmissdo diminui, com as curvas se tornando
mais “estreitas”.

Para E/Vo= 0.5 verificamos transmissdo perfeita para todos os angulos de incidéncia, conhecido como

tunelamento super Klein, que era um dos objetivos da pesquisa.
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Ao realizar uma andlise da probabilidade de transmissao para uma faixa de valores de alpha, em E/Vo = 0.5

para alpha =1 temos T =, enquanto para os outros valores de alpha, ha a dependéncia angular no coeficiente
de transmissdo.

Para a barreira de potencial, chegamos a equacdo do coeficiente de transmissao. Realizando uma andlise
detalhada da transmissdo com relacdao ao parametro alpha, observamos também que para incidéncia normal
T=1 para todos os valores de alpha. Focando em um regime intermediario de alpha ( alpha = 0.5 ),
observamos que para E/Vo menores que E/Vo =0.5 visualizamos apenas um nico maximo de transmissao de
T = 1 para o angulo de incidéncia normal (phi = 0). Quanto mais a energia aumenta com relacdo a altura da
barreira, a fungao de onda é capaz de sofrer interferéncia com ela mesma dentro da barreira, aparentando
estar em um interferometro de Fabry-Pérot, resultando em ressonancias marcadas por maximos em T=1. Em
geral, a transmissdo é aprimorada quando alpha aumenta, para todos os angulos onde a transmissao ja néo é
1. Como notamos anteriormente, a interferéncia de Fabry-Pérot ocorre para Qyd igual a multiplos inteiros de
pi. Quanto mais alpha aumenta de 0 a 1, mais os picos de ressonancia se tornam mais suaves e menos
pontiagudos. Essa reducao dos picos de ressonancia resultam em um aumento na faixa dos angulos de
incidéncia com transmissdo perfeita, onde os picos de ressonancia se tornam uma transmissao completa no

caso limite de alpha = 1 (rede de dados).

CONCLUSOES

Analisamos ambos os casos de transmissao através do potencial degrau e barreira de potencial. Foi
observado o tunelamento klein, ou seja, transmissao perfeita para elétrons incidentes independente da
energia que incidem com angulo de incidéncia igual a 90° com relagdo a barreira, para todos os valores de
alpha. Além disso, para o potencial degrau foi verificado o tunelamento super Klein para a rede de dados
(alpha = 1), onde ocorre transmissao perfeita para elétrons incidentes, independente do angulo de
incidéncia, desde que a energia do elétron seja metade da altura do potencial. Para o restante dos casos,
geralmente, foi observado um aprimoramento da transmissdo com o aumento do parametro alpha, com
excegao daqueles que ja tinham T =1.

Para a barreira de potencial, vimos uma tendéncia do aprimoramento da transmissdo com o aumento do
parametro alpha. A ressonancia de Fabry-Pérot foi encontrada no regime intermediario de alpha, tanto no
caso do grafeno (alpha=0) quanto rede de dados (alpha =1). Além disso, vimos que para os picos de
ressonancia, transmissdo perfeita (T=1), T independe de alpha. Ademais, quando alpha aumenta de 0 a 1
observamos que os picos de ressonancia se tornam mais suaves, onde essa reducdo dos picos resultam em
um aumento nos angulos de transmissdo para os angulos que estdo proximos desses picos, contribuindo para

a regra geral de aumento da transmissao para valores maiores de alpha.
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