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Resumo

Este trabalho tem como objetivo analisar os regimes deptoateseletronico de nanofios condu-
tores unidimensionais na presenca de dois tipos de despadtmtural e composicional. De-
screvemos o nanofio usando um modelo simplificado para sudLeateletrdnica, onde atomos
de diferentes materiais sédo representados por difereateses de energia potencial. A parte
desordenada do nanofio é representada, entdo, por uma caqi€marreiras de potencial. A
condutancia do fio esta diretamente relacionada ao coeéctEntransmissdo de um elétron,
gque pode ser obtido a partir da solu¢do da equacdo de Sajeddin sistema. A analise dos
diferentes regimes de transporte € feita através do cattauldistribuicdo de coeficientes de
transmissdo de ensembles de fios. Os resultados mostranmsigdmentre diferentes regimes
de transporte devido a variacdo de determinados parandrsistema, tais como o grau de

desordem e o comprimento da se¢édo desordenada do fio.

Abstract

This work has as objective to analize regimes of electromingport of unidimensionals con-
ducting nanowires in the presence of two types of disordarctiral and composicional. We
describe the nanowire using a simplified model for its etetr structure, where atoms of dif-
ferent materials are represented by different values @@t energy. The nanowire disordered
part is represented, then, for a sequence of potentialebarrThe wire conductance is directly
related to the transmission coefficient of an electron, Wwitian be obtained from the solution
of the system’s Schrddinger equation. The different trartsggimes analysis is made through
the calculation of the transmission coefficients distifutof ensembles of wires. The results
shows the transition between different regimes of trarisgpge to variation of system determined

parameters, such as the disorder degree and the wire disdrsiection length.
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Capitulo 1

INTRODUCAO

Os avancos recentes nas técnicas de crescimento e caeg@erde materiais tém permitido a fabricacéo e
manipulacdo de sistemas fisicos cada vez menores. Hojegsépl fabricar e manipular sistemas na escala
nanoscopica, ou seja, de alguns nandmetros. Isto significa gumero de atomos envolvidos na fabricacao
€ muito pequeno. Um exemplo extremo desta fabricacdo samlams atdbmicas, que sao como “fios” de um

Unico atomo de espessura. Este tipo de sistema é comumanmtaah de nanofio.

A presenca de imperfeicfes nessas estruturas, seja estucomposicional, gera espalhamento das
ondas eletrbnicas, que da origem a resisténcia elétriceesArdem pode fazer com que as ondas eletroni-
cas percam completamente seu carater extendido, torrsgnlbealizadas, e transformando o que seria um
metal num isolante. Este fenbmeno é muito rico, e tem imgiliea tecnoldgicas importantes, principalmente
para dispositivos de dimensdes reduzidas, ja que as adsticts da transicdo metal-isolante decorrente do
fendbmeno sdo fundamentalmente afetadas pela dimensiat@ldo sistema. Sob determinadas condicdes,
a funcéo de onda eletrbnica pode ser deslocalizada, ouesggmdida através de toda a extensdo da rede
cristalina. E este comportamento que da origem ao “mar deel&ue caracteriza um condutor, ou metal.
E ainda esta mesma propriedade que garante que numa radéneriperfeita os elétrons movem-se sem
qualquer tipo de resisténcia, ou seja, uma rede cristaéirfeifa pode ser um condutor perfeito.

Em 1991, Sumio lijima demonstrou a existéncia de uma fardéidormas elementares de carbono, fi-
cando entdo conhecida como nanotubos. O nome nanotubo igemano fato de esses objetos serem es-
truturas tubulares com didmetros da ordem de um nanémetrp ¢u seja, um milionésimo de milimetro.
Seriam necessarios milhares de nanotubos colocados laxdin péra se atingir a espessura de um fio de
cabelo. Tendo didmetros muito menores que o comprimentada da luz visivel, os nanotubos séo in-
dividualmente invisiveis, mesmo se observados através ale potente microscopio optico. Para serem

visualizados individualmente, torna-se necessario o asnidroscopios eletrénicos [Ebbesen (1996)].



Os nanotubos possuem algumas caracteristicas espeiRipmo resisténcia a tracdo e alta condutivi-
dade elétrica. A alta resisténcia a tragdo (quantificadameétulo de Young, muito maior do que na maioria
dos materiais tradicionais) deve-se ao alto ordenamented#acristalina do nanotubo. Desta forma, as lig-
acles quimicas entre os atomos de Carbono atuam cooperatieg resultando em uma enorme resisténcia
mecanica. A alta condutividade de alguns nanotubos tambére\e a rede cristalina perfeitamente orde-
nada. Nanotubos de carbono sdo bons exemplos de conduitistieds: os elétrons podem atravessar todo
0 nanotubo sem sofrer espalhamento.

Algumas formas de nanotubos ja estdo sendo usadas em gwetdie produtos comerciais, enquanto
outras sao mais caras e dificeis de serem produzidas e séwairsta restrito a pesquisa basica.

Ha varios dispositivos nos quais 0s nanotubos podem seosisad

componentes eletrénicos (transistores e diodos);

e sensores de gas;

e pingas minusculas;

e emissores de elétrons em lampadas frias;

e pontas de microscépios eletrdnicos para observacéo e niagéjp de moléculas;
e Mmateriais superfortes;

e nanofios.

Embora alguns desses dispositivos sejam, atualmenteagypeototipos, € certo seu uso em produtos
comerciais em um futuro préximo.

Umas das possibilidades de aplicacdo dos nanotubos erwalge dessas moléculas como nanofios,
que, combinados em sua rica variedade (metais ou semicvadyt poderiam ser usados para construir
dispositivos eletrénicos distintos dos atuais (baseadosilitio) [Ebbesen (1996)]. Para isso, é essencial
entender os mecanismos de transporte eletrdnico dessasuasl

Pretende-se nesse trabalho caracterizar os regimes dpdraneletronico de nanofios condutores uni-
dimensionais, na presenca de dois tipos de desordem,ueatratcomposicional. O nanofio sera descrito
usando um modelo fisico simplificado para sua estruturedeiet,, onde atomos de diferentes materiais sao
representados por diferentes valores de energia potendmal modelo fisico € um sistema simplificado e
idealizado para representar fatos reais. Através destdslosopode-se observar muitas caracteristicas que

poderiam ser observadas na situacao real.



Figura 1.1: Nanofio. [Ebbesen (1996)]

A parte desordenada do nanofio sera representada, entdampmequéncia de barreiras de potencial.
Ser4 analisado como se da o transporte eletrdnico nesstestiA caracterizacdo dos diferentes regimes de
transporte é feita através do calculo da distribuicdo déatestes de transmissdo daesemblesle fios. A

seguir, estd apresentado um breve roteiro dos assuntatadbemas proximas sec¢oes.

e Capitulo 2: O Elétron e Suas Propriedades
Apresenta algumas propriedades dos elétrons, que seowrd introducdo para o estudo da Mecéanica

Quantica.

e Capitulo 3: Elementos da Mecénica Quéantica

Introduz a Mecanica Quantica e seus postulados, e aprofuadgiaudo da equacéo de Schrodinger.

e Capitulo 4: Comportamento do Elétron em um Sdélido

Discute como o elétron se comporta em um sélido e como se dasgpturte eletrénico.

e Capitulo 5: Modelo Simplificado para Nanofios
Explica a metodologia adotada para modelagem de nanofiss@elios resultados obtidos com esses

modelos.

e Capitulo 6: Sistemas Desordenados
Apresenta como foi feita a distribuicdo de condutanciassude os resultados e caracteriza os sistemas

através a distribuicao de valores de condutancia.

3



e Capitulo 7: Consideragdes Finais
Conclui o trabalho, ressaltando os resultados mais impiedae apresentando sugestdes de novos

trabalhos.



Capitulo 2

O ELETRON E SUAS PROPRIEDADES

2.1 Introducao

O entendimento de muitas propriedades da matéria s6 sautpossivel quando o elétron foi reconhecido
como uma das particulas fundamentais da matéria e, pasterite, quando descobriu-se sua natureza quéan-
tica. Somente com o estudo aprofundado do elétron é que $siye o desenvolvimento dos modernos
componentes eletronicos, tais como transistores e diodos.

Para entender como o elétron entra na composicdo da matédasa-se de um modelo atémico. O mod-
elo atbmico aceito atualmente, cuja validade foi compravaat uma infinidade de experimentos, descreve
0 atomo formado por um nucleo, muito concentrado espaciémende agrupam-se prétons e néutrons, e a
eletrosfera, uma “nuvem” difusa formada pelos elétrons evimmento.

E comum fazer-se uma analogia com algo semelhante a um aist#lar em miniatura, onde as cargas
positivas de um nucleo central sejam contrabalanceadas gerigas negativas dos elétrons que se encontram
em movimento de rotacdo em torno do nucleo, em orbitas desveimanhos e percursos. Essa analogia,
entretanto, esta muito longe do comportamento real do atoksoparticulas que compdem o 4&tomo nao
podem ser descritas pela mecanica classica. Assim, o tommeitrajetéria” ou “Orbita” ndo cabe na sua
descricdo. Como pode ser visto adiante, estes conceitesndger substituidos pelo de funcdo de onda, que
da origem aos orbitais atdmicos, base da descricdo moderdmiho.

O elétron entdo pode ser visto como uma particula submimpase de matéria, possuindo massa e carga
elétrica. Nao faz sentido definir o tamanho ou o formato dta@ié pois o elétron é uma particula pontual,
sem estrutura interna. Admite-se que a particula tem forest€rico.

Essa representacdo do elétron é aceitavel para muitos €asazutro lado, numerosas experiéncias com

elétrons levam a concluir que esse modelo é totalmentasfaatio.



2.2 A Natureza Ondulatoria do Elétron

Experiéncias feitas com feixes de elétrons produziramtesias inesperados, que sé puderam ser explicados
admitindo que o fluxo de elétrons tem o comportamento as vkzaem jato de particulas materiais, as vezes
de onda plana com frente de onda perperdicular a direcdo @immato do elétron. Essas experiéncias in-
dicaram que os elétrons, sob certas condi¢des, compogaonso ondas e conduziram a uma nova descricdo
do elétron.

Nesse contexto, surge a Mecanica Quantica. O fato de osredéte comportarem, as vezes como particu-
las, e as vezes como ondas, reforca uma dualidade de inéggwes modo de raciocinar. A Mecéanica Quan-
tica adquire assim, uma importancia significativa na a@ais comportamento do elétron, uma vez que a
maioria dos processos atdmicos e eletrdnicos é melhorcaggliem termos de ondas que de acordo com a

mecéanica classica de Newton [Shive (1972)].



Capitulo 3

ELEMENTOS DA MECANICA
QUANTICA

3.1 Introducéo

Na década de 1920 surgiu na fisica uma teoria que viria a sartarbase de quase todo 0 nosso conheci-
mento da estrutura da matéria: a Mecanica Quantica. A Mezduantica é a parte da fisica que estuda
o comportamento de sistemas subatdmicos. Esses sistematimensées na escala dos Angstrons (1 A=
101 m) sofrem a influéncia de efeitos quanticos, como a impdikidie de determinar ao mesmo tempo

sua posicao e sua velocidade [Nussenzveig (2002)].

Na Mecénica Quantica, diferente da Mecéanica Classica, xiteeo conceito de trajetéria. Ao invés
da trajetdria, o movimento das particulas € descrito poomeiuma funcdo de onda, que é uma funcao da
posicdo da particula e do tempo. A funcédo de onda é intedaretamo uma medida da probabilidade de
se encontrar a particula em determinada posicdo em detetmniempo. Para descrever a dindmica de um
sistema quéntico deve-se, portanto, achar sua funcédo de enpara este efeito, usam-se as equacdes de

movimento, propostas por Werner Heisenberg e Erwin Schgédi independentemente.

Pode-se citar alguns exemplos de grandes sucessos de@gdicka Mecanica Quantica, como a descricao
do comportamento para os semicondutores, que sdo a basmdBdia dos chips dos computadores atuais
e também para os supercondutores, materiais que conduzegntecelétrica sem dissipacao de energia, e
ainda a compreenséo da estrutura do nucleo atémico quéititmsio uso da energia nuclear em diversas

aplicacdes [Tipler (2001)].



3.2 Estado quantico de um sistema

Um estado de um sistema classico (regido pela Mecéanica Newitm) € caracterizado por valores bem
definidos das grandezas fisicas mensuraveis. Posicaajdazle e energia tém valores bem definidos a
todo instante. Na mecéanica quantica, determinar o estadmdgstema quéntico corresponde a especificar
probabilidades de encontrar determinados valores pareandeyas fisicas mensuraveis [Cohen (1997)]. E
como se esse sistema pudesse estar, a0 mesmo tempo, ewsddgtaslos classicos diferentes, devido a uma
incerteza intrinseca ao sistema.

Devido a isso, 0 estado de uma particula é representadomatatamente, por um vetor num espaco
das func¢des de ondas, 0 qual € um espaco vetorial complexionéashio infinita de fungBes continuas de
quadrado integravel, com estrutura de um espaco de Hil@evetor de estado recebe esse nome devido a
forte analogia entre suas propriedades e as propriedades detor geométrico de tamanho unitario (vetor
unitario) [French (1993)].

Para representar esses vetores de estado, sera utilizatgamde Dirac.

3.3 Notacao de Dirac

Vetores de estado séo, usualmente, escritos usando untdma&special introduzida pelo fisico britanico
Paul Dirac, a notacabraket Nessa notacdo, um vetor de estado é chamado destirapresentado pelo
simbolo| ), dentro do qual é colocado um simbolo que permite distingaiketdos outros. Por exemplo: o
simboloy dentro do simbold ), torna-se o vetoket|v)). [¢)) representa entdo um sistema no estado

Em particular, sejaF o espago das fungBes de ondag(e) uma fungdo pertencente a esse estado,
pode-se associar a cada fufigéi@) vetores de estada) pertencente ao espaco dos vetores de estados
[Cohen (1997)].

Y(r) € F = [¢) € &

A dependéncia em ndo aparece eny)). Somente a letra) aparece para identificar qual funcéo esta
associaday (r) sera interpretada como o conjunto de componenté®tg) em uma base particularreaz
o papel de um indice.

Qualquer vetor do espaco dual do espaco ki€ chamado déra. E representado pelo simbold,
dentro do qual é colocado um simbolo que permite distinguibra dos outros. Como exemplo,lwa (x|
representa um funcional linegre pode-se usar a notagég|v)) para denotar um namero complexo obtido

ao aplicar o funcional lineafy| aoket|v):



x([9)) = (xl)

O numero complexdy|v) é o produto escalar entreket|iy) com oket|x) correspondente @|.

Ao saber|y)) sabe-se tudo sobre o sistema, e se tiver o conhecimenritgdeé possivel calcular todas
as propriedades do sistema.

Um parbra-kettambém pode ser visto como a projecdo do contelddketlao contetdo ddora, ou,
a "sombra” que ket faz sobre dora. Por exemplo¢[+)) € a projecdo do estad@) no estado/¢|. E a
amplitude que um sistema no estago ira encontrar no estad@| [Cohen (1997)].

Umbra (| = |¢)*, onde|y)* € o complexo conjugado de).

O numero complexdy|v) é definido como sendo:

| x @t o

— 00

Ao escrever algum numer@y|v) na ordem oposta, tem-se um opera@gr(y|. Como (x|¢) € um
numero complexojy)(v|¢) € umketobtido ao multiplicariy) pelo escalafi|¢). O resultado do operador

|x) (1| aplicado a unketarbitrario € um outrdket

3.3.1 Representacdo dKetse Bras

Ketspodem ser representados na forma de uma matriz coluna:

aop
ai

az

¥)a

a;

Braspodem ser representados na forma de uma matriz linha:

<¢|a=<a3 ai ay - af )
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Como (1, |¥y) € um nimero complexo:

b1

bo
<¢a|¢b>:(af‘) ai ay - a ) _ =aj*xby+aj xby +---

Operadores podem ser representados na forma de matrizes:

agn agn bé ag bf

[Ya) (s = | @ (b;; b ): arbi  arb;

3.4 Postulados da Mecanica Quantica

A descricdo quantica dos sistemas fisicos motivados erpatalmente é baseada a alguns postulados.

Postulado 1: Em um determinado tempg, o estado de um sistema fisico é definido especificand@aim

|1 (o)) pertencente ao espaco de estaglos

Postulado 2: Cada grandeza fisica mensuraveE descrita por um operadér atuando nos elementos do

espaccE. Esse operador é um observavel.

Postulado 3: O Unico resultado possivel da medida de uma grandeza fisiéaum dos autovalores do

observavel correspondente

Postulado 4 €aso de um espectro discreto ndo-degenejadQuando uma grandeza fisiché medida em
um sistema em um estado normalizagd, a probabilidade”(a,,) de obter um ndo-degenerado auto-

valor a,, do observavel correspondemfie:

2
Plan) = [(unld)]
onde|u,,) € um autovetor normalizado deassociado com o autovalay, deA.

Postulado 4 taso de um espectro discrétoQuando uma grandeza fisigbé medida em um sistema em um
estado normalizadj)), a probabilidade’(a,,) de obter um autovalar,, do observavel correspondente

A é: .
Plan) = [{u|v)

i=1

‘ 2
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ondeg, é o grau de degeneracdo dee {|u},)} (i = 1,2,...,9,) € um conjunto ortonormal de

vetores que formam uma base no auto-subspacassociado com o autovalay, deA.

Postulado 4 €aso de um espectro ndo-degenerado continuQuando uma grandeza fisigeé medida em
um sistema em um estado normalizdd9, a probabilidadel/P(«) de obter um resultado entree

o+ do é:
4P(a) = |(val¥)|? da

onde(v, | é o autovetor correspondente ao autovalalo observaveh associado comi.

Postulado 5: Se a medida de uma grandeza fisib@m um sistema no estadlo) daa,, como resultado,
o estado do sistema, imediatamente apds a medida, é a je "alizada,M, de no
P proesa wimm %8 Y)

auto-espaco associado cam

Postulado 6: A evolugcéo temporal do vetor de estdddt)) € governada pela Equacgéo de Schrodinger:
L d
= [¥(t)) = H(t)[4 (1))

ondeH é o observavel associado com a energia total do sistema.

3.5 Equacéao de Schrodinger

A equacao de onda que governa o movimento dos elétrons e @atréculas foi proposta por Schrédinger
no final de 1925, e hoje é conhecida como equacéo de Schriaditgpa equacao ndo pode ser demonstrada,
assim como nao é possivel demonstrar as leis de Newton[(88161)]. Sua validade esta na concordancia
com os resultados experimentais. Em uma notacdo mais aseqlacao de Scrédinger em uma dimensao
tem a seguinte forma:

h2 92U (x,t) OU(n1)
g TV (@) (z.t) = ih——

As solucbes desta equacdo sdo denominadas funcdes de astdeeqlacdo diz como como calcular

(3.1)

amplitudes quanticas(distribuicdo de probabilidade)@ama fun¢éo da posi¢céo e tempo para particulas em
um dado ambiente como o interior de um atomo. Apesar dessga@nunao poder ser demonstrada, pode-se
ver que a equacao é plausivel.

Na mecénica classica, a ener@iale uma particula € a soma de sua energia cinética e potencial:

2
E=L v (3.2)

2m
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ondel- € a energia cinéticd; a energia potenciah 0 momento linear @ a massa da particula.

A Equacédo 3.2 também pode ser escrita da seguinte forma:

h2k2
hw=-— 4V (3.3)

2m

Toda equacéao de onda deve relacionar corretamente a edergia particula e seu momento linear. A
equacao 3.1 é satisfeita por uma funcdo de onda harménicasoocespecial de uma particula livre, isto &,
sobre a qual ndo age nenhuma forga e para a qual a energiaipbéeconstanteV (z,t) = V,,. Uma onda
planacos(kx — wt) ndo satisfaz a equacéo 3.1 porque a diferenciagdo em relagémpo transforma @s
emsen, mas a segunda derivada em relacao@oduz umcos. A fungdosen também ndo pode ser uma
solucao pelo mesmo motivo [French (1993)]. Entretantoymdoexponencial da funcdo de onda harmdnica

satisfaz a equacéo 3.1:
U(z,t) = Azt (3.4)
= Alcos(kx — wt) + isen(kx — wt)]
ondeA é uma constante. Nesse caso,
ov i(kz—wt) _ _;

W = —Z(.UAG

Al

o0 — (ik)QAei(k:cfwt) — _k2p

Substituindo estas derivadas na equacéo 3.1 e fazénda) = 1, tem-se que:

h2
—?4—Hwy+%wzﬂw4@w
m
ou
h2k?
—+V0:7iw
2m

que é a equacao 3.3.

Uma diferenca importante entre a equacdo de Schrédingegeagdo de onda classica esta no fato de
0 numero imaginaria = /—1 aparecer explicitamente na equacdo de Schridinger. Aédare onda
que satisfazem a equacdo de Schrddinger ndo sdo necessagiamais, como pode ser visto no caso da
funcéo de onda de uma particula livre(Equacéo 3.4). Issifis@ que a funcéo de ond&(z, t) que satisfaz
a equacao de Schrodinger ndo é uma fungao diretamente r@egistomo a funcdo de onda classica, ja que
os resultados de medicdes sdo necessariamente hiumesosEe@etanto, a possibilidade de encontrar um

elétron no intervalo entre e x + dx certamente pode ser determinada, assim como pode-se uhatean

12



probabilidade de o resultado de uma jogada de cara-ou-serocara [Feynman (1997)]. A probabilidade
P(z)dz de o elétron ser encontrado no intervalo entre x + dx é definida como sendpl|?dz. Esta
interpretacao probabilistica de foi proposta por Max Born e reconhecida como a forma maispaiadea

de relacionar as solucdes da equacdo de Schrédinger atiadesudas medicdes. A probabilidade de um
elétron estar no intervalé:, um ndamero real, pode ser medida verificando a fracdo do tejmpa particula

€ encontrada nesta regido em uma série muito grande dedsifuia@nticas. De acordo com a interpretacao
de Born tem-se que:

P(z,t)dr = U*(x,t)V(z, t)dx = |¥(z,t)|*dx

onde¥*, o complexo conjugado d&, é obtido substituind® por —i na fungdoV. A natureza complexa de
¥ serve para enfatizar o fato de que é inutil tentar resporgleegguntas: “O que esta oscilando em uma
onda de matéria?” e “Em que tipo de meio as ondas de matériamgagam?” [Tipler (2001)]. A funcédo
de onda n&o passa de um artificio matematico. O que tem urficagio real € o produt@*¥ = |¥|?, que
representa uma distribuicdo de probabilidd®e:, t), ou, como também é frequentemente chamado, uma
densidade de probabilidade. Para manter a analogia condas erfuncdes de ondas classickéy, t) é as
vezes chamda de amplitude de densidade de probabilidadeplesmente amplitude de probabilidade.

A probabilidade de um elétron ser encontrado no interxale x; + dx ou no intervaloxr, € x5 + dx €
a soma das probabilidades individua¥x; )dz + P(z2)dz. Como o elétron tem que estar necessariamente
em algum ponto do espago, a soma das probabilidades pasadsdalores possiveis daleve ser igual &

[French (1993)]. Assim, tem-se que:

“+oo
/ W de = 1 (3.5)

—0o0

A Equagéo 3.5 é conhecida como condigédo de normalizagéo.
Quando a energia potencial ndo varia com o tempo, as funodeabo e do espaco podem ser separadas,
0 que permite escrever a equacdo de Schrodinger em uma fanitamais simples. Para isso, escreve-se

U(z,t) como um produto de uma fungdo apenas g@r uma funcdo apenas te

U(x,t) = (x)o(t) (3.6)

Substituindo¥ pela funcéo 3.6 na equacéao 3.1 tem-se:

R2 9%(z)p(t) L O0v(x)e(t)
“om o2 T V(z)p(z)pt) = h—a—"
R2 d%(x) do(t)

—5 o) — 5+ V(@)P()o(t) = il(z) (3.7
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onde as derivadas agora sdo ordinarias e ndo parciais.iridivid Equacéo 3.7 paf(x)¢(t), obtém-se:

o1 dy(a) iy
v daz TV =S T

O lado esquerdo da equacado acima é funcéo apenaedelado direito é funcao apenas ideAssim,

1 do(t)

0s dois lados dessa equacdo devem ser iguais a mesma a@istaminhecida como constante de sepa-
racdo. Com isso, substitui-se uma equacao diferencialapa@antendo duas variaveis independentes por

duas equacdes diferenciais ordinarias que contém apersagatiavel independente cada uma:

21 d*Y(x

_2m1/)(l’) (1;/;:(2)—'_‘/(1:) = ¢
L1 odo(t)
o - ©

E facil mostrar queC deve ser igual & (energia total da particula). Desde dgua&o tenha dependéncia
temporal a solucéo da equacéo independente do tempo seudesr) = e —Ft/",
A equacdo de Schrodinger independente do tempo tem entéima: fo

_ 2 Py(x)
2m  dx?

+ V(z)h(z) = Ey(x)

E propriedade matematica da equacéo de Schrodingep @yesatisfaca algumas condigdes:
d ot " :

1. ¢(z)e % devem existir e ser continuas;
d e

2. 1(z) e 2 devem ser finitas;
d " .

3. ¥(x) e 22 devem ser univocas;

4. i(x) deve tender a zero com suficiente rapidez, quande +oo.
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Capitulo 4

COMPORTAMENTO DO ELETRON EM
UM SOLIDO

4.1 Introducéo

E importante ter uma boa descricdo de como o elétron se ctangor um solido para entender as pro-
priedades da matéria, inclusive o transporte eletréniatte#y porém, precisa-se de um modelo fisico para
descrever o sélido e a propagacao do elétron.

Os modelos fisicos sdo instrumentos que permitem repegsamtproblema de forma simplificada. Tais
modelos estabelecem, por exemplo, as simplificacdes, oslefne as restricdes necessarias ou as estruturas
internas, mesmo que ndo sejam diretamente observadas. Emdeio fisico, pode-se reduzir os fendmenos
a entes ideais e trabalhar com essa realidade simplificagiatizada, mantendo-se assim, caracteristicas

importantes do sistema modelado.

4.2 Transporte Eletronico

Pode-se pensar em um sélido cristalino como sendo um sistemaosto por um arranjo periddico de atomos
[Kittel (1996)]. Uma representacdo esquematica deste lmgpaele ser visto na parte inferior da Figura 4.1.
Cada atomo desse sélido possui um nucleo contendo a materdesua massa e é dotado de uma carga
elétrica. A carga é equilibrada por uma nuvem de elétronsngmeem-se ao seu redor. Dos elétrons que
estdo em Orbita, a maioria esta ligada de modo relativanferte ao nicleo, movendo-se bem préximo
a ele quando comparado com as dimensdes do atomo inteira. éHg®a nuvem interna de elétrons, ou,

como costuma ser chamado, o “caroco”. Os elétrons da Ul@mada sdo aqueles de interesse, porque seu



comportamento determina a maior parte das propriedadeasiigjuimicas e oticas do solido. E devido ao
fato de os elétrons das ultimas camadas do atomo serem amsaspis pelas propriedades quimicas de

valéncia dos materiais que sdo conhecidos como elétroraé&lecia [Shive (1972)].

/ / ,-'h
| Eletron
‘-{‘3 -;h valéncia

ﬁ—’
Muvem de elétrons
envolvente

Figura 4.1: Representacao de um sélido. Parte superioreMathssico de um atomo. os pontos individuais
representam os elétrons, enquanto os tracos indicam dasortRarte inferior: a nuvem de elétrons vem

indicada pelo anel sombreado. Os pontos representam melée valéncia. [Shive (1972)].

Em um sélido, um grande nimero desses atomos estédo reunidogi@nsados e seus nucleos atdbmicos
irdo se dispor em figuras e arranjos tridimensionais, cotoptesfileiras, colunas e planos, numa distribuicéo
regular e periddica [Kittel (1996)]. Os orbitais dos elésale valéncia pertencentes a atomos vizinhos irdo
interpenetrar uns aos outros nesse arranjo, de modo quenadrpossivel distinguir o &tomos de origem
desses elétrons. No caso dos metais, os elétrons de vas@ceeparados do seu atomo original e estdo
assim livres para se deslocarem através do solido. O amasjalcleos atbmicos € mantido unido pela acao
de forcas eletrostaticas resultantes, conjuntamente coavean de elétrons de valéncia que se desloca na

estrutura.

Como os diametros dos nucleos atdmicos sdo da ordemdém, enquanto o didmetro da 6rbita de
um elétron é aproximadamente da ordemitie!’m, resulta que a parte interna desse sélido tem mais de

99,9% do seu espaco vazio [Kittel (1996)]. Esses elétronal@amcia ndo podem se deslocar além da super-
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ficie externa do solido; isso acontece apenas quando dadet de energia excepcionais, como elevacao da
temperatura ou radiacdo luminosa, sdo aplicadas a estesslé

Embora os tamanhos do nlcleo e dos elétrons da nuvem intgjara &0 reduzidos de modo a ndo
interferirem no livre movimento dos elétrons de valénciagplo espaco vazio é preenchido com um intenso
campo elétrico e magnético produzido pelos ions da redes@m®s atomos que formam a rede menos 0s
préprios elétrons de valéncia) [Neil (1976)].

Cada elétron de valéncia move-se neste campo eletromagnétum sélido cristalino este potencial é
periodico, ou seja, € o mesmo em torno de qualquer sitio @a @dnovimento dos elétrons de valéncia é
determinado, portanto, pelas solucdes da equacdo de 8awbdara o potencial peridédico produzido pelos
ions da rede. Estas solucdes tém duas caracteristicagrfentdds para que se entenda o comportamento
dos elétrons em um sélido: as fun¢des de onda sao peridflicasadas pelo produto de uma onda plana
por uma funcdo com a periodicidade da rede cristalina (esteahtetdo do teorema de Bloch); os niveis
de energia permitidos formam “bandas” continuas sepafaatamtervalos onde ndo ha valores permitidos
de energia (chamados “gapsie energia), como pode ser visto na Figura 4.2. O fato de guergdes
de onda sé&o periddicas significa que um elétron num dadostattmedo Hamiltoniano do sélido tem a
mesma probabilidade de ser encontrado em qualquer um doddarde. A existéncia de bandas de energia
permitidas separadas por intervalos de energias proidéasigem a trés tipos de comportamentos, no que
diz respeito as propriedades de transporte eletroniclainisn metéalico e semicondutor.

Os autoestados do Hamiltoniano do sélido sdo chamado ddossti® uma particula. O ndmero de
elétrons no solido, entretanto, € enorme: proporcionaliaeno de ions da rede. Na aproximacao de elétrons
independentes (ou seja, desprezando-se a interacdo srfidrons), o estado conjunto de todos os elétrons
do sdlido corresponde ao preenchimento dos niveis de argnitidos um a um, até que todos os elétrons
de valéncia estejam “acomodados”. Este preenchimentoldemeem conta o fato de que os elétrons sdo
férmions: particulas de spin semi-inteiro, que obedecepriaoipio de exclusédo de Pauli. Este principio diz
gue dois férmions ndo podem ocupar estados quanticosddgisimultaneamente. Sendo assim, apenas dois
elétrons podem ocupar o0 mesmo nivel de energia: um com sf#natitro com spin -1/2.

O solido se comporta como um isolante se as camadas de gmengigidas estdo inteiramente preenchi-
das ou vazias. Quando uma ou mais camadas estédo parcialneatehidas, o sélido € um condutor. O
so6lido € um semicondutor quando as camadas sao normalmeatepidas, mas a zona proibida é suficiente
proxima para permitir um deslocamento de elétrons da camad® preenchida para aquela mais afastada
[Kittel (1996)].

Do inglésgap=intervalo
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Segunda zona proibida

——  Begunda camada permissivel

Primeira zona proibuda

= - Primeira camada permissivel

/\ /\ [\ /\ %— Potencial da estrutura

Distdncia no cristal

Energia

Figura 4.2: Diagrama de energia de um elétron em um sélidivg$1972)].
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Capitulo 5

MODELOS SIMPLIFICADOS PARA
NANOFIOS

5.1 Introducao

A descricdo quantica completa de um nanofio é uma tarefa rooitplexa e ardua. Como visto anterior-
mente, os elétrons de um solido estdo sujeitos a um potgregiddico cuja forma detalhada é complicada.
Pode-se, entretanto, construir um modelo simplificado @arapagacéao dos elétrons substituindo-se o poten-
cial gerado pelos atomos por potenciais constantes pa@spdista substituicao justifica-se quando deseja-se
descrever a propagacao eletrbnica apenas qualitativamg&i € muito utilizada em semicondutores com
poucos elétrons na banda de conducao. Neste caso, os \adgaada associados aos elétrons de conducao
sa0 muito pequenos, logo seu comprimento de onda é muitdeyrddma onda eletrdnica cujo periodo es-
pacial € muito maior do que as variagbes do potencial tem mpgacao muito pouco afetada por estas
variacBes. Neste capitulo serdo descritos modelos baseatpotenciais constantes por partes e as solugdes

da equacéo de Schrodinger correspondente a cada um deles.

5.2 Degrau de Potencial

Considere um sistema composto por dois diferentes tiposoteod, A e B. Um elétron nas vizinhancas
de cada um desses atomos esta sujeito, segundo este magel@aodencial essencialmente constante, mas
diferente em cada atombj, e V. Imagine um soélido composto por uma sequéncia de atofmesguido por
uma sequéncia de atom#s como na figura 5.1 .

Um elétron que se propague na dire¢do perpendicular ddneeetre as regidese B “perceberd” uma



variagao brusca de potencial. Pode-se representar grafitanusando-se o modelo de potenciais constantes
por partes, o potencial em funcdo da posicao relativa afaaesr ao longo da linha perpendicular a ela,

conforme mostrado na Figura 5.1.

\Y,

(A
@®:s

Figura 5.1: Energia potencial do elétron em funcdo da posigdongo da direcao perpendicular a interface
entre 0s materiaiszy marca a posicdo da interface. Abaixo estd uma representagaematica do sélido

composto por uma sequéncia de atordaseguidos por uma sequéncia de atorBos

Esse potencial pode ser descrito matematicamente comoungéof degrau:
V(z) =V, paraz < xg

V(z) =V, paraz > xg

Pretende-se saber o que acontece quando um elétron deaciotaf)fs, que esteja se movendo da es-
querda para a direita, encontra o degrau de potencial. Asesplassica é simples. Parac x, a particula
esta se movendo com uma determinada velocidader Em, € submetida a uma forca impulsiva, contraria
a velocidade. Se a energia tofalé maior quél, a particula continua a se mover para a direita, mas com
uma velocidade menor. Este problema classico correspande @ama bola de massaque esta rolando em
uma supercifie plana e encontra uma rampa muito abruptaef{g001)]. Se a energia cinética inicial da
bola é menor qué};, a bola sobe parcialmente a rampa e depois rola de volta pEquarda, chegando a
superficie plana com uma velocidade igual a inicial. Se eg@geinética inicial € maior qu¥,, a bola chega

ao alto da rampa e continua a rolar para a direita com menacidede.
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O resultado da mecanica quantica € semelhante ao resuléesdico parall < Vj,, mas bem diferente
paraE > V,, como serd visto em seguida. A equacdo de Schrodinger indepte do tempo nas duas

regibes do espaco com potendigle V, é dada por:

¢ Regi&o |com potenciaV, (z < xp):

d2¢(33) — —]{32 (l‘)

dx? g
ondek; = / 2EVa),
¢ Regi&o Il com potenciaV}, (x > xy):
d*(x) 2
i —kiry(x)
ondek;; = /2E1h),

As solucdes gerais das equacdes acima sao:

e Regido I

Yr(x) = Are*1® 4 Bre~thi® (5.1)

e Regido Il

Yrr(z) = Apget® (5.2)

Ao escrever a solucao na regiao Il fez-se a hipotese de quarthsufas incidem sobre a barreira da es-
guerda para a direita. Assim, s6 ha, depois da barreira, @oempe da funcdo de onda com momento linear
positivo. Pode-se, entdo, interpretar o primeiro termouthgdo:y; como representando o feixe original, ja
que multiplicandaA;e’*1* pela parte temporal d&(z, t), e~**, obtém-se uma onda plana se movendo para
a direita. O segundo termd;e~**/* representa particulas se movendo para a esquerda na refsie |
termo representa a possibilidade de reflexdo das partipalasharreira. Os coeficientéd, e A;; podem

ser calculados em funcéo dg utilizando as condicbes do contorno do problema: aplica-sendicdo de

(o) _ dipri(zo)
T - dx )

continuidade as funcdes(x) e %ﬁf) emz = xg, exigindo quey;(zg) = Yrr(zo) € dwfi
Isto resulta num sistema algébrico linear com duas equagiés incognitas. O sistema €, portanto, subde-

terminado. A solucéo deste sistema pode ser escrita de #ofaraecer os outros coeficientes em funcéo de
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Aj. Isto pode parecer uma dificuldade matematica, mas tem usrplietacao fisica interessante: o coefi-
ciente A; representa a intensidade do feixe incidente, que é aihitrds intensidades dos feixes refletido e
transmitido sdo funcdes da intensidade do feixe incideni®o era de se esperar.

E atil definir os coeficientes de reflexaB)(e transmissaol() para o sistema em questdo. Estes coefi-

cientes representam as razdes entre as intensidadesxassrédletido e transmitido e a intensidade do feixe

incidente,
Br|? kr — kn>2
r—|BL _ 5.3
A[ <]€[ + k[[ ( )
2
T — A |” _ ﬂl’f? (5.4)
Ar (/C[ + /CH)

Note que esta interpretacdo em termos de intensidadesxds feim origem na interpretagéo probabilis-
tica da mecénica quéantica: o modulo quadrado da funcdo de fongece a probabilidade de encontrar a
particula numa certa regido do espago. Assim, neste (Bsf3, é proporcional & probabilidade de que a
particula seja refletida, |el;;|> € proporcional a probabilidade de que ela seja transmifdado assim, é
natural esperar que

T+R=1,

ja que a particula sera, com certeza, transmiideefletida.
Dentre as consequéncias da hipotese de que o movimentoétmsmelé governado por uma fungéo que

obedece a uma equacao de onda, a equacao de Schrédingesepetacar:

¢ O coeficiente de reflexdB nédo é nulo pard > V;. Assim, ao contrario do que acontece no caso clas-
sico, algumas particulas séo refletidas pelo degrau degiat@mesmo que tenham energia suficiente

para ultrapassa-lo.

e Ovalor deR depende da diferenca enttge k7, mas ndo do sinal desta diferenga; em outras palavras,
o coeficiente de reflexdo seria 0 mesmo se as particulasssstimese movendo de uma regiao de

potencial maior para uma regido de potencial menor

Para o caso em qué < V}, classicamente espera-se que todas as particulas sejatasfen: = x.
No caso quantico, a reflexdo ndo se da exatamente desta fofera-se agora qué;; € um numero
imaginario, ja queE < V;. Assim, ¢rr(z) = Are*1® = Apre™® é uma exponencial real, onde
a = \/%{E). Portanto, a funcdo de onda na regido Il ndo tem caraterat®d. Isto significa que
0 numerador e o denominador da equacao 5.3 sdo complexagyadaf e portantd® = 1, o que implica

emT = 0. Isto estda em concordancia com o resultado classico, pp&as-se uma reflexdo total para
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particulas conE’ < V4. Na regido |, o modulo quadrado da fungéo de onda é osciatérima onda esta-
cionaria), o que significa que a densidade de elétrons poaitvarreira oscila. Entretanto, outro resultado
interessante da solu¢do quantica é que nem todas as Eertééua refletidas no ponto= zy. Como;; €
uma exponencial decrescente, a densidade de particulagiéia fl é proporcional &;;(z) = A%,e=2%,
Portanto, a funcdo de onda ndo se anularem xy, mas sua amplitude diminui exponencialmente. A onda
penetra ligeiramente na regido classicamente proibidag,), mas em seguida é totalmente refletida; este
fendbmeno é fundamentalmente quéntico [French (1993)].

O médulo quadrado da fungéo de onda na regido | é oscilatrim@ onda estacionaria), o que significa

gue a densidade de elétrons proximo a barreira oscila;esbeieno é fundamentalmente quéantico.

5.3 Barreira de Potencial

Uma outra estrutura que pode ser utilizada ha modelagenstéensis reais é a barreira de potencial. Imagine
um sistema composto por um ou mais atomos de um mesmoltifEntre esses atomos, acrescenta-se um
ou mais atomos iguais mas de um tipo difereBte Assim como no modelo do degrau de potencial, um
elétron nas vizinhancgas de cada um desses atomos esté auwjeitpotencial essencialmente constante, mas
diferente em cada tipo de atomo. A Figura 5.2 esquematizadlidoscuja composicao segue a estrutura
descrita acima. O comportamento das funcdes de onda etetsGma presenca de uma barreira de potencial,

gue sera visto a seguir, também é semelhante ao problema@duadie potencial.

\Y
Vo

Figura 5.2: Barreira de Potencial
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A barreira de potencial pode ser representada graficamenterme a figura 5.2 e expressa da seguinte

forma:

Viw) = Vo para0 < x < a (regido Il) 5.5)
0 parar <0ex > a(regido | e lll)

No caso cléssico, uma particula que estd se movendo da@sguaea a direita da regido |, caf> 1},
continua a se mover para a direita na regido Il, mas com metocidade; ao passar da regido Il para a lll
recupera a velocidade inicial. Se a energia da particulan®ntielj, ela ndo consegue penetrar na regiao
Il, mas é refletida na frontira entre as regides | e |l e passamaover da direita para a esquerda na regido
I. No caso quantico, o comportamento das particulas é mifécedte, tanto para energias menores Ggle
guanto para eneregias maiores dige Para saber como se d4 a transmissdo de uma particula atemses
sitema precisa-se resolver a equacgéo de Schrodinger panaaescula sujeita a esse potencial. Como visto

anteriormente, a equacéo de Schodinger independente go tem a seguinte forma:

n d?
 2mda?

V(z)| ¥(z) = Ep(x) (5.6)

R d?
" 2m dz?

Reconhecendo o operador hamiltonidiio= + V(x), fica-se com uma equacgéo de autovalores
e autovetores, ondE é a energia do elétronié(x) é a funcéo 5.5 que descreve a energia potencial.

A solucao geral da equacao 5.6 para cada regiao é:

e Regido I:
Yr(z) = Are*1™ + Bre~ e (5.7)
e Regido II:
wjj(a}) = Arre” " + Brre®® (5.8)
e Regido lll:
Yrrr(x) = Appre*me (5.9)

ondek; = kyjr = \/24E ea = \/@

Como a particula esta se movendo da esquerda para a diggitaa o termo com momento linear negativo

na regido Ill. E importante observar que os expoentesdesdo reais pard& < V; e imaginarios para
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E > Vj, enquanto os expoentes dee ;7 S0 sempre imaginérios. O valor de depende da intensidade

do feixe original e as constantds;, A;;, Brr € Ajrr podem ser determinadas através das condi¢des de
contorno do sistema, isto é, exigindo gue % sejam continuas em = 0 e x = a. Assim, a principio,
como pode ser visto na figura 5.3 0s processos possiveisas@onissdo para a regido lll, com momento
linear positivo (representada pela fungdbi’*) e reflexdo para a regido I, com momento linear negativo
(representada pela func@o*1*). As probabilidades de ocorréncia de cada evento estatiaedalas aos

coeficientesdy, By e Ajy;.

V..,
R

I +
‘llj P P N e

I-

e LA

: . —
e
0 a X
Figura 5.3: Processos possiveis quando uma particulateaecona barreira de potencial

A guantidade que determina o transporte eletrénico nestensa é o coeficiente de transmisséo, definido
por
. krirArrn
krAp
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Figura 5.4: Penetracdo da barreira por uma onda com eneegiarmue a da barreira. Parte da onda consegue
atravessar a barreira, embora, classicamente, a pantigalpossa entrar na regifio< =z < a, na qual a

energia potencial € maior que a energia total.

Esta é uma quantidade complexa, cujo modulo quadrado ddalplidade de transmissdb,= |t|?, de

que a particula incidente seja transmitida para a regiddolcaso em qué& < V;, a amplitude da fungéo de
onda néo cai bruscamente para zero na fronteira das reg@dgsnas sofre um decaimento exponencial. Ao
chegar a fronteira das regifes | e I, a funcao de onda volpaessantar um comportamento oscilatério, como
mostra a figura 5.4. Isto significa que existe uma probalsiéidiinita de que a particula representada pela
funcdo de onda seja encontrada do outro lado da barreirararolassicamente isso seja impossivel, pois a
particula ndo teria energia suficiente para ultrapasdasise fenébmeno quantico é denominado tunelamento
[French (1993)]. O tunelamento ocorre quando a regido degiangroibida € estreita o suficiente para que a

onda evanescente ainda tenha uma amplitude diferente @aaanterface com a proxima regiao permitida.
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Esta probabilidade cai exponencialmente com a largura rleitza

O tunelamento quantico, além de ser um fendmeno fascinttemuitas implicacdes praticas. Ex-
istem, hoje, varios dispositivos eletrbnicos que funamr@m base neste efeito. Um dos exemplos mais
marcantes € o0 microscopio eletrénico de tunelamento. Qamnemto quantico também impdes sérios lim-
ites & miniaturizacdo de componentes eletrénicos: com adigdo das camadas de Oxidos isolantes que
separam diferentes regides eletricamente ativas, a plidbale de tunelamento através do 6xido aumenta

exponencialmente, inviabilizando o funcionamento doabgjvo.

5.4 Dupla-Barreira de Potencial

Visto o sistema composto por uma barreira de potencial,-pedeensar em uma outra estrutura como sendo
um sistema composto por duas barreiras de potencial, orake cidleias de atomos de um tipo A estdo
separadas entre si por cadeias de atomos de um tipo B. A figues&uematiza esse modelo. Os valores dos
potenciais daregidbell caracterizam diferentes materiais, A e B. A espessura desilaa é a espessura do
material B, e a distancia entre as barreiras é a espessuamdaa do material A depositada entre as camadas
de B. Este sistema tem diversas propriedades interessamtgise diz respeito ao transporte eletrénico, a

maioria delas relacionadas ao fenbmeno de tunelamento.

Como pode ser visto na figura 5.5 0s processos possiveigieaasilo que a particula esta se movendo
da esquerda para a direita sédo transmissdo para a #dgi@mm momento linear positivo, reflexdo para a
regidol, com momento linear negativo, transmissao para a régié@m momento linear positivo e reflexao
para a regiddll , com momento linear negativo. na reg®o6 ha a parte de momento linear positivo pois a

particula est4 se movendo da esquerda para a direita.

Precisa-se entdo, para conhecer a funcdo de onda, resegeagio de Schrédinger para esse sistema. O
procedimento para encontrar a solugédo da equacao de Sadgiara a dupla-barreira € muito semelhante
aguele adotado para uma Unica barreira de potencial. Aedifaré que agora existem cinco regides distintas:
a regidol é a primeira ondé/(z) = 0, e € de onde a particula devera vir para incidir sobre o s#tein
regidoll é a da primeira barreira, com potendidlz) = Vp, alll é a camada de material A separando as duas
barreiras, a regiaty é a segunda barreira, e a regid@ a saida do dispositivo, com(z) = 0 novamente.

Agora tem-se cinco regides, resolvendo a equacdo de Scoheidpara cada regido, obtém-se como

solucdo uma combinacdo linear do tipo

Uy = A e™®® 4+ Bre T parar=1,llleV
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Figura 5.5: Dupla-barreira de potencial. L € a largura doopbgé a largura da barreiralg é a altura da

barreira.

U = Ape” " + Bpe® parar=1Il, IV

ondek, = /228 e = |/ 2mM0=E)

S&0 nove coeficientes a determinar, sendo quatro os pontssdentinuidade do potencial, temos ao

todo oito equacdes vindas das condi¢cdes de contorno, so ela

Yr(a1) = Yri1(ar) (5.10)

Ur(a1) = ¥4y (ar) (5.11)

parar = 1,11,111,1IV,onde
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prla) = A By
Yrr(x) = Arpe” " + Brre®”
Vrrr(x) = Appre™® 4 Brpe~ ke
Yiv(z) = Apve ** + Brye™®
Yy(z) = Ayetkve

eondek[:k[II:kvquﬁea:\/W.

Das condicdes de contorno 5.10 e 5.11 obtém-se o sistema:

AIeiklal + Ble—iklal — Alle_aal + B[]@aal
ik:[(Ajeiklal — Bje_iklal) = Oé(B[]eO‘a1 — A]]e_aal)
Apre™® + Brpe®®? = Appe11192 4 Bryem ke
a(Brre® — Arre™®?) = ikpp(Aprre®1119 — Byppe~thiiez)
AIHeik’Hlas + BIHe*ikHIa:s = Ajye %% 4 Bjye®®
ikrrr(Appre™11%% — By 11198 = o(Brye®® — Apye %)
Alveiaaél + B[Veaa4 — Aveikzva4
Oé(B[\/eaa4 — A[Ve_aa4) = Z'k\/A\/eikva‘1

O sistema de equacdes algébricas que determina os coeficigre B, é sub-determinado. E possivel
encontrar a solucdo analitica deste sistema de oito eqjag@es sua forma final € bastante complicada.
Optou-se por elaborar um programa que resolvesse numeritara sistema em questao, ja em preparacdo
para os casos onde a solugéo analitica ndo é possivel. @sgaaurincipal continua sendo o coeficiente de

transmissac, = kaIﬁIV, gue descreve as propriedades de transporte eletronigstelma.

5.5 Resultados e Discussdes do Sistema de Dupla-Barreira

O sistema de dupla barreira apresenta uma variedade de tampatos interessantes, ndo observados nos
sistemas anteriores. Estes comportamentos resultam tdaiei@ncias quanticas entre as componentes da
funcéo de onda eletrdnica refletidas multiplas vezes peias barreiras de potencial.

Novamente, serd examinado o comportamento do coeficierttardgnissdo como funcdo da energia do

elétron incidente. Os resultados para energias acima do dalpotencial da barreira podem ser vistos na
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figura 5.6. As oscilagbes no valor do coeficiente de transimisfio resultado das interferéncias quanticas
gque a onda eletrdnica sofre ao ser refletida multiplas veres & duas barreiras, depois de ter atravessado a
primeira. Estas oscilacdes sao caracteristicas de ssguaaticos. Nenhuma particula classica apresentaria
probabilidades de transmissdo com esse tipo de oscilagdete que, para alguns valores de energia, a
transmissao chega a 1, ou seja, a particula é transmitideexeza. Esses valores de energia correspondem
a comprimentos de onda tais que as ondas eletronicas softenrfeiéncia completamnente construtiva entre
as barreiras. Costuma-se dizer que os estados eletromigesmondentes a estas energiasredsonantes

Os valores de energia para os quais essas ressonanciasrodependem da distancia entre as barreiras e da

altura das barreiras, e podem ser usados para caractedratamente a geometria do sistema.

| VY

| | |
010 15 20

E (unidades arbitrarias)

Figura 5.6: Probabilidade de transmissdo em funcdo daiariegidente para barreiras de altura= 10
unidades de energia para o0 modelo com 2 barreiras, distantes si3 unidades de comprimento e com

largura de 3 unidades de comprimentB. ¥ V)

Tomando a energia da particula menor que o valor do potatelzdrreira, a probabilidade de transmissao
comporta-se como mostrado na figura 5.7. A probabilidadeadsrisséo € praticamente nula a ndo ser para

alguns valores discretos de energia, quando torna-seaqrante 1. Este comportamento se da devido ao fato
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de que os estados eletrbnicos para uma regido na qual o nmawicéssico do elétron seria confinado tém
energias quantizadas. Sendo assim, a particula s6 podesstraa regido entre as duas barreiras se tiver uma
energia que coincide com algum dos estados eletrénicosiza@os do poco formado pelas duas barreiras. E
importante ressaltar que o fato da particula ter algumagpititbade de atravessar a barreira, mesmo com uma
energia total menor que a energia potencial na regido deitzgré um fendbmeno essencialmente quantico,
ja mencionado anteriormente, denominado tunelamento.n€@amnento ocorre quando a regidao de energia
proibida é estreita o suficiente para que a onda evanesdadtetanha uma amplitude diferente de zero na

interface com a proxima regiéo permitida. Esta probakikdeai exponencialmente com a largura da barreira.

1 T | T | T | T | T

— 0.5~ -

. Ju

! [ ! [ ! [ ! | !
0 2 4 6 8 10
E (unidades arbitrarias)

Figura 5.7: Probabilidade de transmissdo em funcao daianegidente para barreiras de altura= 10
unidades de energia para o modelo com 2 barreiras, distantes si 3 unidades de comprimento e com

largura de 3 unidades de compriments. € V')
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5.6 Mudltiplas Barreiras de Potencial

Ao continuar aumentando o nimero de barreiras no sisteméeibgsedas interferéncias quanticas ficardo
cada vez mais complexos. Os conceitos fundamentais qudt@ermantender estes comportamentos sao,
entretanto, 0s mesmos que no caso da dupla barreira. A igéivexperimental para este sistema esta na
possibilidade de formar arranjos de atomos de difererges,tconforme esquematizado na Figura 5.8. Neste
primeiro exemplo sera considerado um arranjo ordenado idetidos de atomos, formando uma sequéncia
de N barreiras de largurd, separadas por uma distandiaMais uma vez, deseja-se calcular o coefeiciente

de transmissdo do sistema, que permitira caracterizar comglétron atravessa a estrutura.

\"4
A v,
A \YA
X
() a
@ :

Figura 5.8: Sistema composto por n-atomos. A cada atomasstieiado um potencial.

A solucéo direta da equacéo de Schrddinger seria muitdi@gzparaV grande. A cada barreira estdo
associadas quatro condi¢cdes de contorno. Numa estrutnravcbarreiras isto representa um sistema com

4N equacdes lineares. Existe, entretanto, uma maneira datesrco coeficiente de transmisséo do sistema
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sem resolver completamente a equacao de Schrodinger. dfidélamental do método reside na possibili-
dade de expressar os coeficientes de transmissao e reflenfogistema composto através de combinacgdes
dos coeficientes dos subsistemas que o compdem. Para a@resanetodo reconsidere o sistema composto

por uma Unica barreira.

e N N i e o S e T v
I
e Tk W N T e W T T e IR T W T LN L N T T
I B
a, a,

Figura 5.9: Barreira de potenciali,, e B,, simbolizam as amplitudes de ondg, representa o sistema no

qual a particula esté sujeita.

O sistema de equacdes associado a barreira é o mesmo catigidateriormente, com uma Unica difer-
enca: agora é importante considerar, na regidoa existéncia de uma onda refletida, com momento linear
negativo,e~*111%  pois ha a possibilidade de que o elétron seja refletido per nowa barreira colocada a
direita desta. Essa estrutura esta esquematizada na bi§ura

Ao resolver o sistema associado a barreira de potenciahtaese as amplitudes das ondas “que saem”
da barreiraB; e A;rr, em funcdo das amplitudes das ondas “que chegam” & bauigieaB3;;;. Esta relagédo

é linear, e pode, portanto, ser expressa na forma matricial,

t T Ar Arrr

ot Brrr By

Como A;;; e By ja foram calculados em funcéo dg e B;;s, é facil encontraty, ;, r, et, para o
1 1

sistema de uma barreira. A matszdefinida por

~ tl T‘l

S = !
T tl

pode ser vista como um operador que atua nas amplitudes dejoadchegam” a barreirad¢ e Byyr) pro-

duzindo as amplitudes que “saem” da barreia;( e By)[Datta (1997)]. Este tipo de operador é conhecido
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em Fisica como operador ou matriz de espalhamento.

S
e
— =
AI AIII AEF
P Y N AT S N e A S P W T &
I
AL TR e I AL
B, B By
3.1 a 2 a 3 a rl

Figura 5.10: Sistema composto por dupla-barreira de piglent,, e B,, simbolizam as amplitudes de onda,

Sy, representam os sistemas nos quais a particula esta sujeita.

Acrescenta-se uma nova barreira ao sistema, diga-se,ita diseprimeira. Chama-se a primeira barreira
del e a segunda d& Para calcular a matriz de espalhameﬁi;odo sistema composto pelas duas barreiras
basta reconhecer que as ondas que chegam a barvéndas da esquerda sdo as que saem da batrpar
a direita; da mesma forma, as ondas que chegam a batreirglas da direita séo as que saem2daara
a esquerda. As probabilidades finais de transmisséo e eftexfespondem a superposicao dos infinitos
processos de transmissao e reflexdo possiveis. Assim,msretes da matriz;”f devem ser combinactes
dos elementos das duas matrizes de espalhar‘&mao%, associadas as barreira® 2, respectivamente.
Definindo

N tr,
S Iy

Ty t/f
o resultado da combinacéo dee S, é
tito
1— (ro)r
, tity
1 — (ro)r}
tht;
r = r+ 2 17;2
1—rir
’ ’ ’l”, t,t
vy ifate
1—riro
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Os processos fisicos relativos ao célculo acima estéo msdquado na figura 5.10.

O sistema associado ao opera@gprpode ser visto, entdo, como um Unico sistema composto, uane‘c
preta” cujas propriedades de transmisséo e reflexdo sd@adak. Se acrescentar uma nova barreira ao
sistema, ou mesmo uma outra “caixa preta”, basta conheqeeradorS associado a cada parte a ser acres-
centada. Repetindo estes procedimentos pode-se calpafagxemplo, a matriz de espalhamento de um

sistema composto perbarreiras.

A Ay
e N N i e o S e T v
e Tk W N T e W T T e IR T W T LN L N T T
B, B,
a, 1,

Figura 5.11: Barreira de potenciall,, e B,, simbolizam as amplitudes de ondayepresenta um operador

relacionado a um Unico sistema, composto indiretamenteaifiientes do operaddl; e Sy;.

Um pseudo-cédigo desta idéia proposta pode ser visto natahgos.6.1.
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Algoritmo 5.6.1 Calculo do Coeficiente de Transmissao Para o Sistema depldslBarreiras

- Estabelecer a quantidade de barreiras de potencial quadermo sistema.
- Estabelecer a energia potencial das barreiras.

- Definir a posi¢do em que a primeira barreira se enconfra.as

- Definir a posicdo em que a segunda barreira se encaented,

- Definir um valor para a energia incidente da particula.

- Resolver a equacéo de Schrodinger para o sistema commdatprpgneira barreira,

com as condicdes de contorno:

Yr(ar) = rr(ar)
Yrlar) = pr(ar)
Yrr(az) = Yrrr(az)
Ur(az) = Yypas)
com

@D[(:L‘) = A[@iklx—l-B[efiklx

A[[@iax _|_ BIIEOL’,C

<=
~
~
—~
8
~

ik ik
Yrrr(x) = Arre™* + Brpe” ™Y

ondek; = kyjp = \/24E ea = \/@

- EncontrarA;;; e By em funcéo ded; e Byj;.

- Determinart;, r, 71 et;, onde: 36



- Resolver a equacéo de Schrddinger para o sistema compateggunda barreira,
da mesma forma utilizada para resolver o sistema compokt@pmeira barreira,

encontrandds, 7, 7y €.

- Combinar os coeficientes da primeira barreira com os dansegoarreira:

tito
t = —
L —(r2)r;
, £ .
t = #/
1 —(r2)r;
ttr
ro o= ?”1-1-71 1/2
1—mriro
/ / T'/t/t
T = T2 12/2
1—mriro

- Para cada barreira i acrescentada ao sistema

- Calcular os coeficientes, r;, r; et; da nova barreira

da mesma forma mostrada acima.

- Combinar estes coeficientes com os ja calculades r et',

obtendo assim novos coeficientes.

- Fim Para
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5.7 Resultados e Discussdes do Sistema de Multiplas Barrasr

A figura 5.12 mostra o coeficiente de transmissao para o sistenmposto por 1, 2, 5 e 100 barreiras.
Em todos os casos, a particula incidente possui energigi@upe potencial das barreiras. Perceba que,
nesse sistema de mdltiplas barreiras, ha uma maior qudetitk oscilacdes no coeficiente de transmisséo

comparado ao sistema composto por dupla-barreira. Isiegpbsto mais claramente na figura 5.13.

=" TV~

— 0,5H — + 0,5t —
O | 1 0 J | 1
20 40 20 4C
1 E (unidades arbitrarias) 1 E (unidades arbitrarias
) WV
05k — +~ 0,5k —

ol U . 0 | .
20 40 20 4C
E (unidades arbitrarias) E (unidades arbitrarias)

Figura 5.12: Probabilidade de transmissdo em funcdo dgiariacidente para barreiras de altdra= 10
unidades de energia, sendo as barreiras com tamanho 3esdiadomprimento, distantes entre si 3 unidades
de comprimento, para valores de> V. Na parte superior a esquerda o modelo € composto por 1raarrei
Na parte superior a direita 0 modelo € composto por 2 basteika parte inferior a esquerda o modelo é

composto por 5 barreiras. Na parte inferior a direita o mméedomposto por 100 berreiras.

O aumento na quantidade de oscilacGes observadas no autefdéstransmissao se da devido ao fato de
gue no sitema de dupla-barreira a onda eletrénica sofrddéréacia apenas das mdultiplas reflexdes ocorri-
das apoés atravessar a primeira barreira. Com o0 aumento deroa barreiras, aumenta-se a quantidade
de reflexdes, o que faz com que o resultado das interferéguésicas seja mais complicado. Na figura
5.12 pode-se observar o aumento das oscila¢cdes no coefidieritansmissdo cada vez que se aumenta o

namero de barreiras. Quando o nimero de barreiras é muitdeggraomecam a surgir regides praticamente
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Figura 5.13: Probabilidade de transmissdo em funcdo dgiariacidente para barreiras de altdfra= 10
unidades de energia, sendo as barreiras com tamanho 3esmdiadomprimento, distantes entre si 3 unidades
de comprimento, para valores die> V. A curva azul refere-se ao sistema composto por 10 barreieas

curva vermelha refere-se ao sistema composto por duplaHzar

continuas no eixo das energias onde o coeficiente de trag@snéaum, e outras regides onde o coeficiente de
transmissao € zero. Isto é uma caracteristica fundamen&istmas periddicos. Costuma-se dizer que as
regibes onde o coeficiente de transmissdo € 1 constituenddbate energias permitidas”, e as regibes onde
o coeficiente de transmissao é zero sao chamadas “bandasrgmsiproibidas”. A formacao destas bandas

€ o0 conceito mais fundamental da teoria dos soélidos cnstli

No caso em que a energia da particula incidente € menor quéencg@ da barreira, no sistema de
dupla-barreira a particula s6 consegue atravessar arbacaso sua energia coincida com alguns estados
eletrbnicos de energias quantizados do poco. Acrescentaovs barreiras ao sitema, surgem mais niveis
localizados em algumas regides de energias permitidas. skssla devido ao fato de que a combinacédo
de niveis anteriormente permitidos seréo novos niveisipdas. A comparacao com o sistema de dupla-

barreira pode ser visto na figura 5.14.

Na figura 5.15 pode-se observar 0 aumento da quantidade @ giccoeficiente de transmissédo nas

regibes de energias permitidas cada vez que se aumenta condertgarreiras.

E importante notar que, para energias eletrénicas abaialtdiea das barreiras, a transmisséo se da
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Figura 5.14: Probabilidade de transmissdo em funcdo dgiariacidente para barreiras de altdra= 10
unidades de energia, sendo as barreiras com tamanho 1#&deside comprimento, distantes entre si 3
unidades de comprimento, para valoresiKle< V. A curva azul refere-se ao sistema composto por 30

barreiras e a curva vermelha refere-se ao sistema compmrstiupla-barreira.

sempre por tunelamento.
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Figura 5.15: Probabilidade de transmissdo em funcdo dgiariacidente para barreiras de altdra= 10
unidades de energia, sendo as barreiras com tamanho 1#&degide comprimento, distantes entre si 3
unidades de comprimento, para valoresilec V. Na parte superior a esquerda o modelo é composto por
5 barreiras. Na parte superior a direita 0 modelo é compasté@barreiras. Na parte inferior a esquerda o

modelo é composto por 20 barreiras. Na parte inferior atdiceimodelo € composto por 35 berreiras.
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5.8 Notas de Implementacéo

Em todas as implementacdes optou-se por usar a linguageragtamacao Fortran 90, o sistema operacional
Linux e o compilador ifort da Intel.

A linguagem de programacao Fortran foi desenvolvida nad#dal950 e continua a ser usada hoje em
dia. O nome origina da expressao “Formula Translator” (ertugaés, traducao de formulas) [Metcalf (1999)].
Apesar de ter sido inicialmente uma linguagem de programpiggcedural, versdes recentes de Fortran pos-
suem caracteristicas que permitem suportar programaigidanta a objetos.

O primeiro compilador escrito para Fortran ja era otimizgulis 0s autores acreditavam que ninguém
iria usar essa linguagem se a seu desempenho nao fosse &eehparda linguagem assembly. A linguagem
Fortran foi largamente adotada por cientistas para a asbgitprogramas com célculos numéricos, o que
encorajou os desenvolvedores de compiladores a escraupiladores que gerassem codigo mais rapido. A
inclusdo de um tipo de dados de niumero complexo na linguagemau a linguagem Fortran amplamente
utilizada para a computagdo cientifica. Muitos avancos odate no desenvolvimento de compiladores
foram motivados pela necessidade de gerar codigo paragpnagrde Fortran. Seu amplo uso nas ciéncias
exatas como meteorologia, fisica, astronomia, geofisttyenharia se da devido aos bons compiladores que
permitem gerar um cédigo que execute rapido e eficiente.

Como Fortran foi umas das primeira linguagens de progranndealto nivel, a sintaxe da primeira versao
da linguagem é considerada obsoleta por muitos prograesdoe aprenderam linguagens mais modernas.
No inicio, era dificil escrever uma estrutura de repeticlin”,’ e erros na escrita de apenas um caracter
podiam levar a erros durante o tempo de execucdo em vez dedarocompilagdo [Metcalf (1999)]. As
versfes anteriores da linguagem Fortran ndo possuianuéaiebs que seriam tidas como Uteis em maquinas
modernas, tais como a alocacao dinamica de memdria. Dewe-saitanto, levar em conta que a sintaxe de
Fortran foi “melhorada” para o uso em trabalhos numéricasmiticos, e que muitas das suas deficiéncias
tém sido abordadas em revisGes mais recentes da linguagem.

Como exemplo, Fortra0/95 possui comandos muito eficazes para efetuar operagdes atagesrcom
matrizes, o que ndo s6 melhora em muito a leitura do programe ¢cambém fornece informacéo til ao
compilador, o que facilita a otimizacéo e geragéo de cédryw.estas razdes, Fortran ndo € muito utilizado
fora dos campos da ciéncia da computacdo e da analise naméhioc exemplo do codigo em Fortran
pode ser visto no programa 5.8.1.

Aplicacdes nao-comerciais (académicas, educacionaispestpiisa cientifica) podem utilizar versées
educacionais de compiladores Fortran disponibilizadesriente para download (intel.com) por diferentes

empresas, como Intel e Portland que executam em ambienig.Lin
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Algoritmo 5.8.1 Exemplo de cédigo em Fortran 90

I Este programa Ié um numero real e escreve

| a area de um circulo com raio r.

program CIRCULO

realr, area, pi

parameterfp: = 3.14159 )

write (*,*) 'Digite o raio r’

read (*,*) r

area = pi*r*r

write (*,*) 'Area ="', area

end program CIRCULO
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O principal programa utilizado durante a analise de dadbs fBrace, um programa cientifico livre
(licenca geral publica GNU) excelente para gerar grafiquia transformagdes e fazer andlise exploratéria
de dados, entre outras funcionalidades.

Muitas vezes, para a confirmacéo de resultados e para ag@&sale sistemas lineares, foi utilizado o
software Maple. Maple é um sistema de algebra computactmmaércial de uso genérico, comercializado
pela Maplesoft. Constitui um ambiente para a computacaxplessdes algébricas, simbdlicas, permitindo
o desenho de gréficos de duas ou trés dimensdes. Foi utiizaetado educacional gratuita.

Em algumas implementacées fez-se uso da biblioteca LAPACKPACK é uma biblioteca de rotinas
para solucdo de sistemas de equacdes lineares e outrasnpagtide algebra linear. O desempenho das rotinas
LAPACK é obtido com chamadas de funcdes da biblioteca BL.ABplementacdes altamente eficientes da
biblioteca BLAS estéo disponiveis para diversas plataésrm biblioteca BLAS permite que as rotinas LA-
PACK obtenham alta performance com um cédigo portavel. @tpdcAPACK-BLAS pode ser livremente
obtido na Internet (netlib.org), é suportado pela maioois cbmpiladores Fortran e C/C++.

Grande parte dos programas elaborados foi executadandtizo Laboratério de Computacao Cientifica
da UFLA (LCC). O LCC dispbe de 40 processadores AMD Atho00+ e 10 processadores Alpha &
833MHz. A estrutura do laboratério é a de um cluster para preeeesto paralelo com memoria distribuida.

Todos os codigos das implementagdes estao disponiveigginww.comp.ufla.br/ silveira.

!Linear Algebra Package
2Basic Linear Algebra Subprograms
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Capitulo 6

SISTEMAS DESORDENADOS

6.1 Introducao

A idéia de um sélido perfeitamente cristalino é muito intsemte do ponto de vista teérico; é também um
excelente ponto de partida para a compreenséo das prajggedas sélidos reais. Na préatica, entretanto, ndo
hé& cristal perfeito. Sempre existem impurezas (dtomos denatarial diferente espalhados aleatoriamente
no cristal) e/ou defeitos (atomos do proprio material cadtos fora das posicdes “corretas”). Ha ainda o fato
de que, a temperatura finita, os a&tomos que compdem o sétimern movimento e, portanto, o sistema nado
pode ser considerado perfeitamente periddico.

A existéncia de imperfei¢cdes pode dificultar bastante arigdsctedrica de um sistema fisico. Porisso ela
€ vista pelos fisicos tedricos, em geral, como um incébmodesiejavel. Entretanto, compreender os efeitos
advindos da existéncia de imperfeicdes é essencial parsepnddvimento de uma descricdo completa dos
sistemas fisicos reais. Além disso, estes efeitos podewriga@m a fendbmenos fisicos muito interessantes.

O transporte de corrente elétrica por um sélido cristalimmnéexemplo em que a inclusédo da desordem
é essencial para a descricdo correta dos fendémenos fisisessados. E um fato experimental amplamente
conhecido que metais reais apresentam uma certa resistépeissagem de corrente elétrica. Microscopi-
camente isso significa que varios dos elétrons que fazera gartorrente elétrica sdo desviados de sua
“trajetdria retilinea” (ou seja, do seu estado com momeantal bem definido), e deixam de fazer parte da
corrente. A teoria dos solidos baseada num arranjo perfeitte peridédico dos atomos prevé, entretanto, que
a resisténcia de um metal deveria ser nula, ou seja, umrldti® se propague numa rede cristalina perfeita
nao sofre qualquer tipo de “desvio”. Ao incluir na teoria @&stncia de defeitos na rede cristalina e/ou a
presenca de vibragdes coletivas da rede (conhecidas comiasi)) encontra-se uma resisténcia elétrica finita

para os metais. Assim, o querer descrever corretament®@sguades de transporte eletronico de sistemas



reais é essencial levar em conta a presencga de imperfeig@sico em questao.

Hoje em dia, com as novas técnicas de manipulacdo nanoaadpimateriais, € possivel criar sistemas
muito pequenos, com pouquissimas imperfeicdes. Por cati uanto menor um sistema (na verdade,
guanto menor sua dimensionalidade) mais importantesrtesgaos efeitos da presenca de imperfeigdes.
Um bom exemplo desta relacdo entre dimensionalidade e efestimperfeicées € o fendbmeno de localizacdo
eletrbnica [Datta (1997)].

Ao se propagar em um sistema no qual sua energia potendiehssfacdes abruptas, a onda eletrdnica
sofre reflexfes que déo origem as interferéncias quantisastidas no capitulo anterior. De modo muito
simplificado, pode-se dizer que, se as variacfes de enargagil seguem um padrdo periédico, as inter-
feréncias entre essas varias ondas dao origem a uma onlfarrescujo envelope estende-se periodicamente
por todo o cristal. Esta afirmacé&o qualitativa é substaacpmdo teorema de Bloch [Kittel (1996)], que es-
tabelece com precisdo a forma da funcéo de onda de um elétrorpotencial peridédico. Por outro lado,
se as variacdes da energia potencial sdo aleatérias, tatEsdlas interferéncias quanticas é uma fungéo de
onda com um envelope exponencial decrescente. Isto saujfie a probabilidade de encontrar um deter-
minado elétron cai rapidamente com a distancia a algum pmiristal; por isso diz-se que este elétron
esta “localizado”, em contraste com as ondas eletronicderididas” previstas pelo teorema de Bloch. Num
sélido desordenado tridimensional podem existir tantgdes de onda extendidas quanto localizadas. Em
duas e uma dimensao, entretarttmlasas ondas eletrénicas possuem envelope exponencial datessou
seja, sao localizadas. Rigorosamente tal sistema seriaalamie: se as ondas eletrénicas sdo localizadas os
elétrons tém mobilidade zero e, portanto, o sistema néo gmuuzir corrente elétrica. Entretanto, se o sis-
tema for pequeno o suficiente, as caudas das exponencieéscantes podem atravessa-lo completamente, e

o sistema é capaz ainda de conduzir corrente elétrica. B@ste sistema que sera abordado neste capitulo.

6.2 Sistemas de Dupla-Barreira

Para compreender os efeitos da desordem sera inicialmealisa@lo um sistema bastante simples, ja abor-
dado nesta monografia: a dupla-barreira. E dificil careretenma Gnica dupla-barreira como desordenada.
Ao escolher aleatoriamente os valores das alturas, larguma distancias entre as duas barreiras tem-se ainda
um sistema de dupla-barreira cujo coeficiente de transmjgsde ser calculado como na se¢do anterior. Nao
se nota nenhuma irregularidade na variacdo deste coedicGent a energia, por exemplo. Entretanto, ao
pensar em um conjunto com muitos sistemas de dupla-barrargual cada elemento possui parametros
escolhidos aleatoriamente dentro de um certo intervalogtiaiente de transmissdo de cada sistema € uma

variavel aleatoria.
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Esta situacdo pode parecer artificial, mas pode-se imégiadentecendo na préatica da seguinte forma:
sabe-se que ao serem produzidos dispositivos nanoscapicogesoscopicos, como os sistemas de dupla-
barreira, as espessuras das barreiras podem sofrer psqueiegdes aleatérias de um dispositivo para o
outro. Assim, um lote destes dispositivos representa uguetmcomo o descrito no paragrafo anterior. Este
tipo de conjunto de sistemas de um mesmo tipo com alguns pa@efinidos aleatoriamente é conhecido
em fisica com@nsemble

Uma maneira de caracterizar quantitativamente um ensedrfbl@mecer os valores médios de grandezas
de interesse; neste caso a grandeza de interesse é o ctefilgaransmissdo. Nem sempre, entretanto, os
valores médios sdo suficientes para caracterizar compatarn ensemble, principalmente quando se utiliza
o valor médio de apenas uma grandeza. Neste caso é neceletérininar a distribuicdo de valores desta
grandeza. E isso sera feito agora para ensembles de sisterdapla-barreira.

A distribuicdo de probabilidades do coeficiente de transfioid” pode ser obtida através do calculo
direto deT" para um conjunto déV amostras pertencentes ao ensemble, escolhidas aleant@amnEste
calculo é necessariamente aproximado, j4 que a varidwioake que caracteriza 0 ensemble é continua.
Entretanto, séV for suficientemente grande, é possivel tornar o erro nardetacao da distribuicdo bastante
pequeno. Ao conhecer a dependéncia €hfiteeos parametros que caracterizam o sistema é possivel obter a
distribuicdo de forma exata, como sera mostrado a segusnfecimento d& como fungéo dos parametros
do sistema é, entretanto, praticamente impossivel paeass mais complexos que a dupla-barreira. Assim,
0 método do célculo direto pars sistemas sorteados é o que tem aplicacdo mais geral. Senessdnte,
entretanto, observar o comportamento dos dois métodos asoremn que é possivel determiffaem funcao
dos parametros do sistema.

A desordem de um sdlido pode ser classificada em estrutu@rposicional. Na desordem estrutural
0s atomos que compdem o sistema séo todos do mesmo tipo, pesigies destes atomos variam aleato-
riamente. Diz-se que um sistema tem desordem composigerele é composto por dois ou mais tipos de
atomos distribuidos aleatoriamente numa rede periddicasiBiemas reais os dois tipos de desordem estao

presentes, em geral. E (til, entretanto, considera-loaradpmente para estudar seus efeitos.

6.2.1 Desordem estrutural

Para simular sistemas com desordem estrutural foi calcudambeficiente de transmisséo desistemas de
dupla-barreira cujas larguras das barreiras foram estadrdleatoriamente num intervalo — 6L, L + § L]
segundo uma distribuicdo uniforme. A intensidade da desordode ser quantificada pelo tamanho do

intervalo de variacdo da largurzj L.
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Conforme acima mencionado, € relativamente facil obtereafidente de transmissdo de uma dupla-
barreira como funcéo da largura das barreifad,). De posse desta funcdo é possivel obter a distribuicdo
de probabilidades parB(L) supondo qud. é uma variavel aleatéria com uma dada distribuicdo, que sera
considerada uniforme. Assim, é interessante a quantitdde, que é a densidade de probabilidade associ-
ada aI'. Isso significa que um valor déentreT" e T' + dT" ocorrer4 com probabilidadéP(T") = P(T)dT.
Sabendo que a densidade de probabilidade élg(L) = % e encarand@(7") como uma funcdo composta
P[T(L)], é facil mostrar que

P(T) = p(L) (g) 6.1)
dL

Na figura 6.2 esté os histogramas que representam o nUmecomiérias de cada valor do coeficiente de
transmissad” para diferentes valores da energia do elétron incidentanfrescolhido valores de energia do
elétron incidente maiores que a altura da barreira porgsa megiadl” € uma funcéo suave dos parametros
do sistema, 0 que ndo ocorre para energias abaixo da altrariddra. Para esta simulacéo foi utilizado
um ensemble com0® sistemas e foi escolhid®l. = 2 x 10~!. Na mesma figura tem-se a distribuicéo
de coeficientes de transmissdo obtida a partif'dg), que pode-se obter numericamente. Desta relagéo
numérica foi calculado uma aproximagao para a derivdtjal L e utilizou-se a equacao 6.1 para o).
Nota-se que a concordancia é excelente. Isto é uma eviddmcjae o procedimento de célculo diretoTde

a partir de uma amostragem do ensemble, embora aproximadecé resultados bastante satisfatérios.

48



Transmissao (T)
Transmissao (T)
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Largura da barreira (unidades de comprimehgrgura da barreira (unidades de comprime

Figura 6.1: Na parte a esquerda tem-se o gréafico da transmaitétargura da barreira de potencidl((.)).
Na parte a direita tem-se a derivada da transmitancia e@ﬁmﬁnlargura‘%. Em ambos os casds =

10.9 unidades de energia.
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Figura 6.2: Distribuicdes de transmitancias para varia¢@atoria da distancia entre as barreiras num sistema
de dupla-barreira. @nsembldoi composto por 100000 sistemas. A energia do elétron @émtedé fixa em
cada quadro. No primeiro quadio = 10.1, no segundd® = 10.2, no terceiroE = 10.9 e no ultimo,

FE = 11.0 unidades de energia (ligeiramente acima da energia dasraart” = 10).
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6.3 Distribuicdo de Condutancias em Sistemas Compostos peltltiplas Bar-

reiras

Na secdao anterior foi possivel utilizar dois métodos difere para calcular a distribuicdo de coeficientes de
transmissao, devido a simplicidade do sistema. Os métdiiaados sao bons exemplos de duas abordagens
distintas comunmente utilizadas no estudo de sistemasdisa simulacéo e o calculo numérico. A aplicacdo
de um ou outro depende fundamentalmente da natureza demablPara os sistemas que serdo tratados
agora € praticamente impossivel determinar a relacdo ewweficiente de transmissdo e os parametros que
caracterizam os sistemas. Sendo assim s0, resta apenadagaipo da simulagéo, ou seja, a “geracao virtual”
de ensembles de sistemas desordenados. Com este objetlabfirado programas para simular sistemas

com desordem estrutural e composicional. Sera analisaid@limente, o caso da desordem estrutural.

Considere a desordem estrutural como uma variacado akea@riistancid. entre as barreiras. Assim
como no caso da dupla-barreira, suponhalgue Lo+ L, onded L € uma varidvel aleatéria com distribuicdo
uniforme no intervald0, 2.5 x 10~2]. As unidades dé e de energia so tais q% = 1. Agora os interesses
principais residem em duas fung¢fes: a distribuicdo de riri@scias, representada aqui pelo histograma
de ocorréncias de valores @& e o proprio coeficiente de transmissdo como funcdo do cameptd do
sistema. Estas duas quantidades podem nos informar sobtaraza do transporte eletrénico nos sistemas

que considerados. Para determina-las sera tomado um dassnil0° sistemas.

Na figura 6.3 tem-se a média do coeficiente de transmigsaem fungdo do comprimento do sistema
(medido em namero de barreiras), para alguns valores dgiamkr elétron, acima da energia das barreiras.
E interessante notar qu&’) oscila como fungdo déparal pequeno. Isso é uma assinatura das interfer-
éncias quénticas que ocorrem neste sistema, que sobregdmarma presenca de desordem. Ja na regido
de!l grande [ 2 100) (T') é claramente uma funcdo monotonicamente decrescerite ke resultado é
gualitativamente compativel com o fato de que os estado®milens séo localizados em sistemas unidimen-
sionais desordenados. Para confirmar quantitativament®raéacia de localizagdo € necessario verificar
se o comportamento d€’) é realmente exponencial. Na figura 6.4 esta apresentadoneaot@(7") como
funcdo del, desta vez num grafico semi-log. E evidente o comportamémarl de(T") paral > 100,
mostrando queT’) ~ exp(—I/)\). O coeficiente\, que determina a taxa com que a transmitancia decresce,
é diferente para diferentes energias, como pode ser vidigura 6.4. De qualquer forma, é facil perceber
quelim; ., = 0, 0 que significa que estes sistemas séo isolantes no limitg@@de. Esta € exatamente
a natureza do fenébmeno de localizag&o eletrdnica, desaiiotroducédo deste capitulo. O coeficieaté

denominado comprimento de localizacéo, e indica o compitiongo sistema a partir do qual a transmitancia
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comeca a tornar-se desprezivel. Em outras palavras, ulemsisiujo comprimento € muito maior do que seu

comprimento de localizacdo pode ser considerado isolante.

1 T | T

<T>

| M N [ N [ 1
0 200 400 600 800 100(

| (quantidade de barreiras)

Figura 6.3: Média da transmitancia em funcao da quantidedmdeiras que compdem o sistema.

E facil calcular o comprimento de localizagdo de um sistemando se conhecd’) como fungéo de.
Basta ajustar esta curva por uma exponencial e obter a tadacdémento a partir do ajuste. O resultado
do procedimento de ajuste estd ilustrado na figura 6.4 palesslcheias. A tabela 6.1 mostra as expressdes

para as curvas ajustadas para alguns valores de energiapb@mos valores dos respectivos comprimentos

de localizagéo.

Tabela 6.1: Aproximacdo das Exponenciais para valoresalgiararbitrarios

Energia Exponencial‘ A ‘

E =19.30 | 0.641¢70-0015z | 39
E =10.60 | 0.054¢=0:0009% | 1054

E =18.70 | 0.002¢70-9021z | 463

@comprimento de localizacdo de um sistema é determinagéoaabnente pela energia do elétron inci-

52



0,001

T
—
=
J?
—
=
e

'5 ﬁ;—rnﬂ

0,0001 I | I | I | I | I
0 200 400 600 800

| (quantidade de barreiras)

Figura 6.4: Ajuste para as exponeciais.

dente e pelo grau de desordem do sistema (representadossm ¢aso, pelo tamanho do intervalo no qual
0L é sorteado). Diferentes sistemas com o0 mesmo grau de despatem estar em diferentes regimes de
transmisséo para a mesma energia eletrdnica, dependemdongomento do sistema. A escala de compri-
mentos que determina o regime de transmisséo € o comprirdentzalizacdo. Sejao comprimento do
sistema e\ o comprimento de localizacdo. $e< A diz-se que o sistema esta no regime balist{@®; é
tipicamente bastante alta. 5& ) o sistema esta no regime difusivo, caracterizado por \&@laternediérios
de transmitancia. S>> ) o sistema esta no regime localizado, caracterizado poregfauito baixos da
transmitancia eletrénica. O sistema comporta-se es$ereite como um isolante. Estes regimes, entranto,
servem mais como guias para 0 comportamento do sistema dooque um sistema de classificacdo. A
caracterizacdo completa do transporte eletrbnico neistesnais exige que se conheca, além do valor médio
da transmitancia, sua distribuicéo.

A figura 6.5 mostra os histogramas para ensembles de sistamals = 50 barreiras, com diferentes
energias do elétron incidente. O grau de desordem é o mesm@emdo na figura 6.3. Note que os his-
togramas (a) e (c) tém formas muito semelhantes. Isso sigmjtie os dois sistemas estdo no mesmo regime

de transporte. Isto pode ser confirmado pela comparacaodmbey destes sistemas com seus respectivos
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comprimentos de localizagdo. Em ambos os casas), o que indica que os dois sistemas estdo no regime

localizado.
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Figura 6.5: Distribuicdes de transmitancias para varigsutural no modelo composto por 30 barreiras.
VariagOes aleatorias da largura e distancia entre as tzerré&ensembldoi composto por 1500000 sistemas.

A energia do elétron incidente é fixa em cada quadro. No pringeiadroE’ = 10.99, no segundd = 11.00,

no terceiroE = 19.10 e no ultimo, £ = 19.20 unidades de energia (ligeiramente acima da energia das

barreirasV = 10).

O outro tipo de desordem bastante comum em sistemas reaiseSenga de atomos de um material
diferente espalhados aleatoriamente pela rede cristdlinanodelo simplificado este tipo de desordem esta
relacionada a variacéo aleatoriamente do potencial debzadkira. Sera investigado agora qual o efeito deste
tipo de desordem sobre as caracteristicas da transmissénela. De maneira analoga ao caso anterior,
considera-se a energia de cada barreira uma variavel @deatdn densidade de probabilidade uniforme no
intervalo[V + 6V,,,4.]. Como antesjV,,,.., mede o grau de desordem presente no sistema. Para realizar as
simulacdes sera escolhid®,,,.. = 2.5 x 10~! unidades de energia, lembrado que as unidades so tais que

7 _1.0s histogramas para alguns valores de energia do elétrioleitie podem ser visto na figura 6.6.

2m
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Figura 6.6: Distribuicbes de transmitancias para desom@nposicional no modelo composto por 30 bar-
reiras. VariacOes aleatérias da altura das barreir&ns@mbldoi composto por 1500000 sistemas. A energia
do elétron incidente é fixa em cada quadro. No primeiro quadto10.1, no segundd = 10.2, no terceiro

E =10.9 e no ultimo,F = 11.0 unidades de energia (ligeiramente acima da energia dasrbarl’ = 10).

Conforme verificado, em determinadas situacbes as desoeftrutural e composicional tém efeitos
semelhantes sobre a transmisséo eletrénica. Mais espauiite, quando o sistema encontra-se definiti-
vamente no regime localizadd £ ) ou no regime balistical (< \) os histogramas que caracterizam a
transmisséo eletronica nos dois casos tém a mesma formaesNs0s, a distribuicdo de transmitancias
pode ser determinada completamente conhecendo-se apealas médio da transmiténcia, ou seja, a trans-
mitancia média é o Unico parametro relevante na deternmondg8 propriedades de transporte eletrbénico.
Entretanto, em regimes intermediarios-(\) ja hdo se pode dizer que os histogramas sdo semelhantes, e
diferentes tipos de desordem tém efeitos bastante diesreutbre as propriedades de transporte eletrénico
destes sistemas. Isto significa que ja ndo é mais possiaettedrar o transporte do sistema apenas através
da média da transmitancia; é necessario conhecer-seibudggo completa de transmitancias.

A discussao acima pode ser exemplificada escolhendo-se@its em quél’) tem o mesmo valor para

diferentes tipos de desordem. A figura 6.7 mostra histogsadaaransmitancia com desordem estrutural e
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composicional correspondentes ao mesmo valor médio datitimcia. Nota-se que, quando a transmitancia
€ muito alta ou muito baixa, os histogramas tém a mesma fandepéndente do tipo de desordem. Em

situacdes intermediarias as formas diferem bastante pataigtipos diferentes de desordem.
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Figura 6.7: Distribuicbes de transmitancias com a mesmaayngdra desordem composicional e estrutural
no modelo composto por 30 barreiraseflsembldoi composto por 1500000 sistemas. No primeiro quadro,
0 histograma em azul possui desordem estrutural, b 19.32. O histograma em vermelho possui
desordem composicional, cofd = 14.38. No segundo quadro, o histograma em azul possui desordem
estrutural, comF = 18.03. O histograma em vermelho possui desordem composiciooi, /= = 17.65.

No terceiro quadro, o histograma em azul possui desordemtwest, comE = 16.80. O histograma em
vermelho possui desordem composicional, dors 17.65. No quarto quadro, o histograma em azul possui
desordem estrutural, cofi = 16.48. O histograma em vermelho possui desordem composiciooal, c

E =17.53.
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Capitulo 7

CONSIDERACOES FINAIS

Neste trabalho foram estudadas as propriedades de tradsndis um sistema quéantico unidimensional. Para
entender como se d4 o transporte eletrénico em um sélida;sesam modelo fisico para descrever o sélido
e a propagacao do elétron. Notou-se que o sélido pode sercagisto um sistema composto por um arranjo
periédico de atomos. Foi visto que o movimento dos elétrengatEncia é determinado pelas solucdes da
equacao de Schrodinger para estes potenciais. Foramaslgdias situacdes nais quais o sélido se comporta
como isolante, condutor ou semi-condutor.

No passo seguinte, foi discutido e definido um modelo pargeseptar o nanofio, explicando como se
da propagacao dos elétrons neste nanofio. Foi introduzidwdslos baseados em potenciais constantes por

partes e as solucdes da equacdo de Schriédinger corresoadama um deles. Estes modelos foram:
e degrau de potencial;
e barreira de potencial;
¢ dupla-barreira de potencial,
e multiplas barreiras de potencial.

No modelo de degrau de potencial, uma caracteristica difedp que seria esperado no caso classico
foi a de que a onda p6de penetrar ligeiramente na regiddazlessnte proibida, antes de ser totalmente
refletida. Com o modelo da barreira de potencial e 0 modelagdkaarreira de potencial, foi visto que a
transmitancia tem comportamento oscilatério para valdesgnergias acima do potencial da barreira. Isso
se d& devido ao fato de que a onda eletrénica sofre intedagquéanticas ao ser refletida multiplas vezes

entre as barreiras. Para valores de energia abaixo do @teabarreira, viu-se a existéncia de tunelamento.



Esse fendmeno quantico permite que a particula tenha urbalplidade de atravessar a barreira, o que seria
impossivel classicamente.

Nos sistemas de miltiplas barreiras pdde-se analisar adioiaie quantidade de oscilacdes do coeficiente
de transmicdo devido a novas interferéncias sofridas peda eletronica, para valores de energia acima
do potencial da barreira. Para valores de energia inferiacepotencial, foi visto o surgimento de novos
niveis de energia permitidos. Isto permitiu relacionar etas simples de potenciais unidimensionais com as
propridades de transporte eletrénico.

Com a andlise da distribuicdo de condutancias, foram eftsddstemas na presenca de desordem estru-
tural e composicional.

Como sugestao para futuros trabalhos, poderia-se expadditensdo espacial do modelo para duas ou
trés dimensbes, o0 que possibilitaria 0 estudo de uma enareglade de caracteristicas. Para que o desem-
penho das simulactes de duas e trés dimensbes seja satisfatdvavelmente teria que ser implementado

um algoritmo paralelo para o problema.
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