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O grafeno consiste em dtomos de carbono com hibridizacio sp? arranjados em uma estrutura cristalina favo de
mel e conectados por meio de ligagbes covalentes. Foi isolado pela primeira vez em 2004 por Geim e Novoselov
e tem sido considerado um candidato promissor para futuras aplicagdes nanoeletronicas. No limite de baixas
energias, os portadores de carga no grafeno comportam-se como férmions de Dirac sem massa, de modo que
propriedades eletronicas e de transporte ndo usuais sdo observadas, criando uma ponte entre a fisica da matéria
condensada e a eletrodindmica quéntica, além de abrir novas perspectivas para a eletronica a base de carbono.
Artigos que investigam tanto as propriedades fisicas quanto propostas de aplicacdes do grafeno sdo facilmente
encontrados em lingua inglesa, o que ndo é observado em lingua portuguesa. Nesse sentido, esse trabalho objetiva
estudar de forma sistemdtica e didatica a analogia entre Optica e transporte eletréonico em nanoestruturas de
grafeno, em especial, a focalizacdo de um feixe de elétrons por jungbes p-n e p-n-p de grafeno usando o modelo
de ligagdo forte, com o intuito de explanar conceitos como refracdo negativa e lente de Veselago.
Palavras-chave: grafeno, lente de Veselago, juncdo p-n, modelo de ligagdo forte, densidade de corrente de

probabilidade.

Graphene consists of sp? hybridized carbon atoms arranged in a honeycomb crystal structure and connected by
covalent bonds. It was first isolated in 2004 by Geim and Novoselov and has been considered a promising candidate
for future nanoelectronic applications. At the low-energy limit, the charge carriers in graphene behave like massless
Dirac fermions, so unusual electronic and transport properties are observed, creating a bridge between condensed
matter physics and quantum electrodynamics and opening up new perspectives for carbon-based electronics.
Articles that investigate both the physical properties and proposed applications of graphene are easily found in
English, which is not observed in Portuguese. In this sense, this work aims to study in a systematic and didactic
way the analogy between optics and electronic transport in graphene nanostructures, in particular, the focusing
of an electron beam by p-n and p-n-p junctions of graphene using the tight-binding model, in order to explain

concepts such as negative refraction and Veselago lens.

Keywords: graphene, Veselago lens, p-n junction, tight-binding model, probability current density.

1. Introducao

Em 1831, Hamilton prop6s uma interessante relacio
entre a éptica geométrica e a mecanica cldssica, que ficou
conhecida como analogia éptico-mecanica. Tal analogia
compara a trajetdria, de acordo com a 6ptica geométrica,
de um raio luminoso em um meio inomogéneo com a
trajetoria, segundo as leis da mecénica classica, de uma
particula em um campo de forgas conservativas [I]. Em
um meio inomogéneo, a trajetéria de um raio luminoso
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¢é inteiramente determinada pela sua posicao, rg, e pela
sua direcao, 1ip, em um instante de tempo inicial, tg.
Por outro lado, em um campo de forcas conservativas,
a trajetéoria de uma particula fica especificada, além
de rg e g, pela sua velocidade inicial, vg = wpfig.
Contudo, em situagoes em que a energia da particula
é conservada, vy pode ser inteiramente determinada
a partir de rg. Uma implicacdo da analogia o6ptico-
mecanica é a éptica de elétrons (ou éptica eletronica),
que decorre da dualidade onda-particula proposta por
de Broglie em 1924 e possibilitou o desenvolvimento de
diversas tecnologias modernas, tais como o microscépio
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eletronico de varredura [2, [3] e o microscépio eletrdnico
de transmissao [4, [5].

Nos tultimos anos, a ascensdo dos materiais bidi-
mensionais tem fornecido novas oportunidades para a
pesquisa em O6ptica de elétrons, uma vez que nesses
materiais a propagacao dos portadores de carga pode
ser balistica, ou seja, com auséncia de processos de
espalhamento. No grafeno, em particular, os portadores
de carga podem ser manipulados por meio de potenciais
de porta que constituem uma juncao p-n, de modo que
os elétrons/buracos podem ser refletidos e/ou refratados
na interface da juncao p-n obedecendo a uma lei do tipo
Snell-Descartes [6]. Os potenciais de porta nas diferentes
regides da jun¢ao p-n atuam de forma similar a indices de
refracao diferentes, permitindo a ocorréncia de diversos
efeitos interessantes, a saber, transmissdo perfeita
(nula) em uma barreira de potencial em monocamada
(bicamada) de grafeno para incidéncia normal, efeito
conhecido como tunelamento Klein [7] (anti-Klein [§]),
refracdo negativa [9] e outros. Tais efeitos podem ser
usados para modelar dispositivos eletronicos que atuam
como moduladores [T0HI3], comutadores [I4HI7] e portas
légicas [I8H21].

A refracdo negativa, proposta originalmente em 1968
por Veselago [22], é um efeito 6ptico peculiar que permite
o desenvolvimento de lentes Opticas “perfeitas”. Em
condigoes em que a permissividade elétrica € e a perme-
abilidade magnética u sao negativas, Veselago mostrou
que as velocidades de grupo e de fase possuem direcgoes
opostas, resultando em um indice de refragdo negativo.
Interessantemente, sob certas condig¢bes, elétrons com
baixas energias no grafeno trafegando através de regides
com potenciais diferentes apresentam comportamento
analogo aos feixes Opticos em meios com indices de
refragio negativos [23]. Materiais que comportam-se
dessa maneira sdo chamados de metamateriais. Nesse
sentido, em 2007, Cheianov et al. investigaram a refragéo
negativa em uma juncdo p-n de grafeno [24], experimen-
talmente realizada com o uso de placas metalicas, uma
polarizando a amostra para uma voltagem positiva (tipo
n) e a outra polarizando a amostra para uma voltagem
negativa (tipo p) [23].

Artigos que abordam as propriedades fisicas do gra-
feno tanto do ponto de vista tedrico quanto experimental
sao facilmente encontrados em lingua inglesa, assim
como artigos sobre aplicacbes que podem ser feitas
a partir de tais propriedades. No entanto, ha poucas
referéncias disponiveis em lingua portuguesa. Assim,
nesse trabalho, vamos fazer uma abordagem tedrica de
maneira sistemética e didatica sobre a focalizagdo de um
feixe de elétrons por uma juncdo p-n e por uma juncao
p-n-p de grafeno usando o modelo de ligagao forte (do
inglés, tight-binding [25]). A focalizagio é realizada pela
sintonizagao de um potencial de porta que atua como um
indice de refracdo. Como exemplo de aplicagdo, vamos
analisar a lente de Veselago de elétrons, proposta por
Cheianov et al. em 2007 [24], bem como apresentar o
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conceito de antimatéria Optica, proposto por Pendry e
Ramakrishna em 2003 [26], 27].

O trabalho esta organizado da seguinte forma:
na Se¢. [2] apresentamos os modelos mateméticos
considerados para descrever o comportamento dos por-
tadores de carga no grafeno. Na Subseg. pontuamos
brevemente as caracteristicas cristalogréaficas do grafeno,
tais como: vetores de translagdo primitivos das redes
real e reciproca, posicoes dos sitios atomicos e pontos
de alta simetria no espago dos momentos na primeira
zona de Brillouin. Na Subsec. apresentamos os
Hamiltonianos dentro do modelo de ligacao forte tanto
em primeira quanto em segunda quantizagdo, assim
como o espectro de energias dos portadores de carga no
grafeno. Na Subsec. 2.3] derivamos o modelo continuo
a partir do modelo de ligagdo forte, realizando uma
expansao em série de Taylor do fator de estrutura, e
a expressao analitica para o espectro de baixas energias.
Na Subseg. [2.4] investigamos analiticamente a transmis-
sdo de um portador de carga através de uma barreira de
potencial no grafeno usando o modelo continuo. Dentro
da mesma abordagem de baixas energias, na Subsec.
discutimos o paralelo entre juncdo p-n e lente de Ve-
selago no grafeno. Nas Subsegs. [2.6] e 2.7] descrevemos
o método numérico usado no calculo da densidade de
corrente de probabilidade e as configuragoes das juncoes
de grafeno investigadas, respectivamente. Os resultados
numeéricos sdo apresentados e discutidos na Seg.
Por fim, a Se¢. [] contém um sumério dos principais
resultados e as conclusodes.

2. Modelo Tedrico

O grafeno, um material essencialmente bidimensional, é
constitufdo de 4tomos de carbono [ver Fig.[I{a)] arranja-
dos em uma estrutura cristalina conhecida como favo de
mel (do inglés, honeycomb). Peierls [28], em 1935, e Lan-
dau [29], em 1937, argumentaram sobre a instabilidade
termodindmica de cristais estritamente bidimensionais.
Porém, em 2004, Novoselov et al. [30] publicaram um
artigo reportando a obtencdo experimental do grafeno,
assim como uma série de resultados sobre algumas
de suas propriedades fisicas. Adicionalmente, em 2010,
Geim e Novoselov foram agraciados com o Prémio Nobel
de Fisica devido as suas “experiéncias inovadoras sobre
o material bidimensional grafeno” [31]. A técnica usada
por Geim e Novoselov chama-se clivagem micromecénica
e consiste em extrair por esfoliacdo folhas de grafeno
a partir da grafite pirolitica altamente orientada (do
inglés, Highly Oriented Pyrolytic Graphite - HOPG, que
corresponde a uma forma altamente pura e ordenada de
grafite). A grafite, por sua vez, é constituida de folhas
de grafeno empilhadas conectadas por meio de forgas de
van der Waals. A clivagem micromecéanica permite obter
amostras de grafeno tao boas, no sentido de terem pou-
cos defeitos e impurezas, que fendmenos como transporte
balistico e efeito Hall quantico podem ser facilmente
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observados [32]. Para fins de aplicagdes, a técnica mais
adequada para se obter amostras grandes de grafeno
é a deposi¢do de vapor quimico (do inglés, Chemical
Vapor Deposition — CVD, para revisdo sobre o tema, ver
Refs. [33] e [34]). Outras formas alotrépicas do carbono
podem ser obtidas a partir do grafeno, a saber, fulere-
nos [35], nanotubos de carbono [36} [37] e outras [38, [39].

2.1. Estrutura cristalina e rede reciproca

A estrutura cristalina do grafeno resulta da hibridiza-
cao sp? dos &tomos de carbono ligados quimicamente
através de ligacOes covalentes, onde um orbital atéomico
s hibridiza com outros dois orbitais atémicos p, p, e
Dy, para formar trés orbitais atomicos planares com
angulos de 120° entre si. O orbital atomico p,, nao
hibridizado, é perpendicular a esse plano e é responsa-
vel pela mobilidade eletronica no material, possuindo
consideravel relevancia na descricio das propriedades
de transporte eletrénico do grafeno. A Fig. a) ilustra
esquematicamente a estrutura cristalina do grafeno.
Como pode ser visto, ndo é uma rede de Bravais, ou
seja, nao existem dois vetores de translagdo primitivos
que, linearmente combinados, podem gerar qualquer
outro sitio da estrutura cristalina. No entanto, pode ser
representada por duas redes de Bravais triangulares in-
terpenetradas, contendo, assim, dois a&tomos de carbono
na base, rotuladas de sub-redes A e B. A distancia entre
atomos de carbono adjacentes é a = 0.142 nm [40] e
os vetores de translacao primitivos da rede cristalina
podem ser definidos como a; = (3a/2,v3a/2) e ay =
(3a/2, —v/3a/2). Pela Fig. a), nota-se que os primeiros
vizinhos de um determinado sitio da sub-rede A sdo
trés sitios da sub-rede B, e vice-versa. J& os segundos
vizinhos de cada sub-rede sdo seis sitios da sub-rede
equivalente. Por definigdo, a rede reciproca de uma rede
cristalina é formada por vetores de onda k tais que

®

Figura 1: llustracdo esquemdtica da (a) estrutura cristalina
e da (b) rede reciproca do grafeno. Os vetores de translacdo
primitivos da rede cristalina podem ser definidos como a; e a2
e os da rede reciproca podem ser definidos como by e ba. A
estrutura cristalina contém dois atomos de carbono na base,
um pertencente a sub-rede A e o outro pertencente a sub-rede
B, como mostra o painel (a). A célula unitdria da estrutura
cristalina e a primeira zona de Brillouin estdo destacadas em
cinza nos painéis (a) e (b), respectivamente. A distincia entre
atomos de carbono adjacentes é a = 0.142 nm [40].
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exp(tk-R) = 1, onde R é o vetor posi¢ao. Assim,
os vetores de translagdo primitivos da rede reciproca,
mostrada na Fig. [I[b), sio by = [27/(3a), 27v/3/(3a)]
e by = [27/(3a), —27V/3/(3a)], obedecendo & seguinte
propriedade [41142]: b;-a; = 27,5, onde §;; corresponde
ao delta de Kronecker, ou seja, 6;; = 1 se ¢ = j
e 0;; = 0 se i # j. A célula unitdria da estrutura
cristalina e a primeira zona de Brillouin (célula de
Wigner-Seitz do espago reciproco) estdao destacadas em
cinza nas Figs. a) e b), respectivamente. H4 dois
pontos nao-equivalentes de alta simetria na primeira
zona de Brillouin que possuem importancia particular,
que sdo os pontos K e K’, chamados de pontos de
Dirac [40], como serdo discutidos mais adiante.

2.2. Propriedades eletronicas elementares

Determinar e interpretar a estrutura de bandas de um
material é de suma importdncia para a compreensao
de suas propriedades eletronicas e de transporte. A
partir dessa informacédo, além de conhecer as energias
permitidas para os portadores de carga no material es-
tudado, obtém-se caracteristicas tais como massa efetiva,
velocidade de grupo e densidade de estados, entre outras.
Um procedimento bastante usado para determinar a
estrutura de bandas do grafeno é baseado no modelo
de ligacao forte, que fornece uma descricdo categorica
de suas propriedades eletrénicas elementares. A apli-
cagdo do modelo de ligacdo forte ao grafeno foi feita
originalmente por Wallace em 1947 [43] e apresentada
de forma bastante detalhada e didatica por Dresselhaus
et al. na Ref. [37]. Em geral, esse modelo é 1til quando
a sobreposicdo dos orbitais atémicos é predominante
apenas entre atomos que sdo vizinhos préximos na rede
cristalina. Assim, os orbitais atémicos podem ser usados
como base para a representacdo do Hamiltoniano que
descreve o comportamento dos portadores de carga no
material.

Na literatura acerca dos materiais de baixa dimen-
sionalidade, geralmente o Hamiltoniano é apresentado
usando o formalismo de segunda quantizacao, isso é, em
termos de operadores de criacdo e aniquilacao. Repre-
sentando um operador que cria (aniquila) um elétron
no autoestado s por ¢! (cs) e definindo um autoestado
desocupado por |0), o principio de exclusdo de Pauli
impoe que

cteflo) = 0, (1)
ou, analogamente, que

cf

1) = 0. 2)

I facil mostrar que os operadores cl e ¢ satisfazem as
seguintes relacgoes

cljo) = 1), (3a)
cs|) = 0), (3b)
cs|0) = 0. (3¢c)
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Adicionalmente, o operador clc, fornece o niimero de
ocupagao do autoestado s, de modo que

cles|n) = nln), (4)

onde n = 0, 1. Os operadores ¢! e ¢, também satisfazem
as seguintes relagoes (de anticomutagao)

{05702} = Cs

lembrando que elétrons sdo férmions e seus operadores
devem, portanto, obedecer a estatistica de Fermi-Dirac,
que descreve o comportamento de sistemas de particulas
com spin semi-inteiro. Em geral, todas essas relagoes
podem ser obtidas usando as seguintes expressoes [44]

{cr,cs} = drs, {Cracs} =0e {cr7 s} =0, (6)

onde §,, é o delta de Kronecker.

O Hamiltoniano H para um sistema quantico contento
N particulas idénticas, no formalismo de primeira quan-
tizagdo, pode ser escrito como

N

N
H:ZT(xk + = Z V(xg, 21), (7)

k=1 k#l=1

cl + clcs =1, (5)

onde T'(x) é a energia cinética, V(zp,x;) é a ener-
gia potencial devido a interagdo entre as particulas e
7, denota as coordenadas (espaciais e/ou qualquer
outra variavel discreta, como por exemplo coordenada
de spin) [25 @4] da k(l)-ésima particula. A respectiva
funcédo de onda do sistema de N particulas, por sua vez, é

\IJ:\I’(xth)"'aszt)? (8)

e obedece a equacao de Schrodinger dependente do
tempo
ov
HY =ih—. 9
ih—, (9)
Usando a algebra dos operadores de criacdo e aniqui-
lacdo, podemos reescrever o Hamiltoniano da Eq.
na linguagem de segunda quantizagao, resultando no
seguinte Hamiltoniano H no espago de Fock

H= Zc i|T|j)c; + Zc

zykl

{ij|V|kl)eie,  (10)

onde |i) e |j) sdo autoestados que constituem uma
base completa do espago de Hilbert. Comparando as
Egs. e , nota-se que, no formalismo de primeira
quantizacdo, as energias potencial e cinética sao dadas
em funcao dos operadores posicdo e momento. Por outro
lado, na linguagem de segunda quantizacdo, observa-
se a presenca de operadores de criagdo e aniquilagao.
A transformagdo do Hamiltoniano, inicialmente escrito
em termos dos operadores posi¢do e momento, para a
representacao do nimero de ocupacao é habitualmente
chamada de procedimento de segunda quantizagao.

Revista Brasileira de Ensino de Fisica, vol. 44, €20220132, 2022

Andlogos eletronicos de dispositivos épticos em grafeno: da jungdo p-n a lente de Veselago

Uma abordagem detalhada sobre os formalismos de
primeira e segunda quantizagoes pode ser encontrada nas
Refs. [44] 45] e a equivaléncia entre os dois formalismos
¢ didaticamente apresentada na Ref. [25].

Usando o formalismo de segunda quantizagdo, o
Hamiltoniano dentro do modelo de ligagao forte para
o grafeno, considerando que os elétrons podem saltar
apenas para os primeiros e segundos vizinhos de um
atomo de carbono e tomando A = 1, tem a seguinte
forma

Ho= 3 (ei+ Vi) (0] 00 + B b

1,0

—t Z (aiz
(i.4)0
—t Z (al o j +b) iboj +He), (11)
({i,3)),0
onde g; e V; correspondem a energia on-site e ao
potencial on-site, respectivamente, no sitio R;. Adici-
onalmente, ¢ = 2.8 ¢V (¢ = 0.1 ¢V) é o pardmetro
de ligagdo/salto (do inglés, hopping) entre &tomos de
carbono que sdo primeiros (segundos) vizinhos [40]. a, ;

bo—)j + H.C.)

(a;i) é um operador que aniquila (cria) um elétron com
spin ¢ = T ou | no sitio R; da sub-rede A, o equivalente
sendo valido para b, (blj) H.c. significa conjugagao
Hermitiana. Note que o segundo somatério da Eq. (|11))
corresponde a contribuigao das interacoes entre sitios de
sub-redes distintas e adjacentes (A; — B;), enquanto que
o terceiro somatorio estd associado as interagdes entre
segundos vizinhos de sitios de mesma sub-rede, isso é,
Ai—Aj eBi—Bj.

O Hamiltoniano pode ser diagonalizado pelo
procedimento descrito nas Refs. [40] e [46]. As bandas
de energia, por sua vez, tém a forma

Ei(k) =stv/3+ f(k) -t f(k), (12)

onde f(k) = 2cos(v/3kya)+4 cos(v/3k,a/2) cos(3k,a/2)
é o fator de estrutura do grafeno e s = sgn[Fy (k) +
t'f(k)], sgn corresponde & fungdo sinal, tal que s = —1
para Ey (k) +t' f(k) <0, s =0 para Ey(k)+tf(k) =

e s = +1 para Ei(k) +t'f(k) > 0. Portanto, s = —1
é associado a banda de valéncia e s = 41 a banda
de conducdo. As bandas de energia obtidas ndo séo
simétricas em relagao ao plano de energia nula para t’' #
0, implicando em uma quebra de simetria elétron-buraco.
Por outro lado, como o parametro de ligacio/salto
entre primeiros vizinhos é aproximadamente uma ordem
de grandeza maior que o parametro de ligacdo/salto
entre segundos vizinhos, alguns autores desconsideram
as interagbes entre atomos de carbono mais distantes,
de modo que t’ é considerado nulo. Nessa aproximacao,
entdo, a simetria elétron-buraco é recuperada, como
mostra as Figs. [a) e [2(b). H4 seis pontos na rede
reciproca, como mostra a Fig. a), onde as bandas de
energia coincidem, e desses seis pontos apenas dois nao
sdo equivalentes, a saber, os pontos K ¢ K’, ou pontos
de Dirac.
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(a)

Banda de condugao

Banda de valéncia

Figura 2: Bandas de energia do grafeno, Eq. , tomando
t =28¢e/,t =0ea = 0142 nm. Ha seis pontos onde
as bandas de valéncia e conducdo coincidem, como mostra o
painel (a). Desses seis pontos apenas dois n3o sdo equivalentes,
K e K’. O aspecto cbnico das bandas de energia no limite de
baixas energias, ou seja, nas vizinhancas de qualquer um dos
pontos de Dirac, é mostrado no painel (b).

2.3. Limite de baixas energias e modelo continuo

Nota-se pela Fig. b) que, nas vizinhancas de cada
um dos pontos de Dirac, a relagdo de dispersao é
aproximadamente linear, ou seja, Fy (k) o |k|. Assim,
é conveniente expandir o fator de estrutura do grafeno
em uma série de Taylor até a primeira ordem em torno
do ponto K (ou K)

9f(K)
k,

9f(K)
ok,

fk) = f(K) + (ke — Ko) + (ky — Ky),

(13)
e, sendo q = k — K, com |q| < |K]|, obtém-se

Ei(q) = svr|dl, (14)

onde vy = 3at/2 é a velocidade de Fermi dos portadores
de carga na presente aproximacao. Tomando a = 0.142
nm e t = 2.8 €V, chega-se em vp & ¢/300, onde c é
a velocidade da luz no vicuo. Na auséncia de campos
externos, a banda de valéncia, denotada pelo cone
de Dirac inferior, inclui os autoestados ocupados, da
mesma forma, a banda de conducéo, denotada pelo cone
de Dirac superior, inclui os autoestados desocupados.
Relagoes de dispersdao aproximadamente lineares, como
a descrita pela Eq. , sdo observadas em particulas
relativisticas com spin 1/2 e sem massa, que obedecem
a equacao de Dirac. Nesse sentido, é oportuno usar um
modelo continuo para descrever a fisica dos portadores
de carga no limite de baixas energias, onde a relacao de
dispersao é aproximadamente linear. Com a expansao
do fator de estrutura, obtém-se as seguintes equagdes

matriciais no entorno dos pontos de Dirac
—ivpo - VU(r) = F1(q)¥(r), para K,

—wpo* - VU(r) = Ei(q)¥(r),

(15a)
para K’, (15b)

onde o = (04, 0y) é 0 vetor de Pauli, que tem as matrizes
de Pauli como componentes

Oy = (? (1)) oy = (? _OZ) (16)
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Os autoestados dos Hamiltonianos (15al) e ([15b)), no
espago dos momentos, sao

1 equ/z

V. k(q) = 72 \etitarz ) (17a)
1 e+i9q/2

Vi x(q) = 2 <ie—i0q/2>a (17b)

onde 64 = arctan(gy/q,) é o dngulo polar no espago
dos momentos. Note que os autoestados sao pseudos-
pinores de duas componentes, isso é, matrizes colunas
U = [¢a,vp]T, onde 14 e Yp estdo associadas as
probabilidades de encontrar os portadores de carga nas
sub-redes A e B, respectivamente. Verifica-se, assim, um
mapeamento entre o modelo continuo, que descreve os
portadores de carga com baixas energias no grafeno, e
a equagao de Dirac, que descreve férmions relativisticos
com spin 1/2 [47]. Adicionalmente, decorre desse mape-
amento uma analogia entre o comportamento de neutri-
nos sem massa e o de portadores de carga com baixas
energias no grafeno. Uma outra analogia, discutida na
Ref. [48], compara a relagdo de dispersdo de férmions
relativisticos sem massa e com spin 1/2 descritos pela
equagao de Dirac com a relacdo de dispersdo de bdsons
relativisticos com spin 0 descritos pela equacao de Klein-
Gordon, movendo-se em duas dimensdes na presenca de
um potencial periédico unidimensional.

2.4. Tunelamento Klein

Em 1929, Klein publicou um artigo reportanto um re-
sultado inesperado no contexto da eletrodindmica quan-
tica, que ficou conhecido como tunelamento Klein [49].
Estudando a transmissao de um elétron através de uma
barreira de potencial alta e longa utilizando a equacao
de Dirac, Klein encontrou que os autoestados referentes
aos elétrons que eram transmitidos através da barreira
de potencial poderiam nao sofrer amortecimentos em
situagoes especificas, o que nao era observado para parti-
culas em situagoes semelhantes descritas pela equacao de
Schrodinger. Como os portadores de carga com baixas
energias no grafeno podem ser descritos pela equagao
de Dirac com o termo referente a massa sendo conside-
rado nulo, é natural procurar evidéncias da ocorréncia
do tunelamento Klein nesse material. Assim, diversos
trabalhos abordando esse tema foram realizados, tanto
teoricamente [50] [5I] quanto experimentalmente [7) [52].

O tunelamento Klein no grafeno pode ser teoricamente
investigado por meio do esquema ilustrado na Fig. a),
onde ha uma barreira de potencial com altura Vj e
comprimento [ definida como V(z) = 0 para z < 0
(Regido I) ou z > I (Regido III), e V(x) = Vp para
0 < z < I (Regido II). A Fig. [(b) ilustra um elétron
com energia menor que a altura da barreira de potencial
incidindo na interface que separa as Regides I e II com
um angulo de incidéncia § = arctan(gy/q,) e com um
angulo de refragéo ¢ = arctan(x,/k;). Como o potencial
é constante nas trés regioes ao longo da direcdo y, as
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(a) V(z) (b) I 1I 111
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Figura 3: llustracdo esquematica da incidéncia de um elétron
com energia £ < Vp através de uma barreira de potencial
com altura Vi e comprimento [ [painel (a)] e representacdo
dos angulos de incidéncia 0 e refracdo ¢ [painel (b)]. A regido
rachurada em azul no painel (a) preenchendo os cones de Dirac
denota a posicdo do nivel de Fermi.

componentes y dos momentos nessas trés regioes sao
conservadas, de modo que g} = k, = ¢}!! = g,. Isso ¢
devido ao fato do sistema possuir simetria de translacao
ao longo do eixo y. Assim, tem-se que o qé)”l é um
bom ntimero quantico, podendo assumir qualquer valor.
Além disso, como nao ha potencial nas Regides I e III,
as componentes x dos momentos nessas duas regides sdo
iguais, ou seja, qi = qucH = qz-

Em uma regidao com auséncia de potencial, para o
ponto K, o Hamiltoniano é dado pela Eq. , 0s
autovalores sdo dados pela Eq. e os autoestados sdo
dados pela Eq. . Em contrapartida, em uma regiao
com presenga de potencial Vj, o Hamiltoniano para o

mesmo ponto K é dado por
(—ivpo - V+WVI) ¥(r) = EL(k)¥(r), (18)

onde I é a matriz identidade de ordem 2. Os respectivos
autovalores sao dados por

Ei(k) = s'vp|k| + Vo, (19)

onde s’ = sgn[Ey (k) — Vo], e os autoestados, no espago
das coordenadas, sao dados por

U(r) = % (S,iw) em R (20)

Portanto, os autoestados referentes as Regioes I, II e 11T
podem ser escritos como

1 1 ;
Uy(r) = NG (sew) /=)

r 1 ;
= pimog) | €TV, (21a)
7 (o)
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Uy(r) = > ei(rzm+aysy)

a 1
V2 \s e

b
\/i S/ei(ﬂfcp

V() = % <selz‘9> ellt=rtany),
onde 7 e t correspondem aos coeficientes de reflexdo e
transmissao, respectivamente. Os coeficientes complexos
a, b, r e t podem ser determinados pelas condig¢oes de
contorno (continuidade da fungao de onda) nas interfaces
que separam as Regides I e II e as Regioes II e III, ou
seja

)) ei(—rertayy) (21Db)

(21c)

Vr(0,y) = ¥rr(0,y),
Vir(ly) = Yrrr(l,y).

E interessante notar que tais condigoes de contorno
resultardo em um sistema de quatro equacdes, tendo
em vista que a funcdo de onda em cada regidao é um
pseudospinor de duas componentes, obtendo-se, assim,
um sistema possivel determinado. Para energias menores
que a altura da barreira de potencial (0 < E < V), tem-
se s =sgn(F) =+1es =sgn(EF—Vy) = —1. Aplicando
as condigdes de contorno em z = 0 [Eq. (22a)] e = =1
[Eq. ], obtém-se, para esse caso da jungdo n-p-n, o
seguinte sistema

(22a)
(22b)

0 -1 1 1 t
0 e~ —et? e~ T
_eiqwl 0 eikwl efik:wl a
767i06iq1l 0 eupezkml eficpefikzl b
1
10
el
= . 23
. (23)
0

Para a equagdo de Schrodinger, teriamos que usar a
continuidade da funcdo de onda e também de sua de-
rivada. Resolvendo o sistema acima, obtém-se o seguinte
coeficiente de reflexdo

- —2¢'%sen 3 (sen ¢ + sen )
e cos (0 + @) + ¢ cos (6 — ) + 2isen §’
(24)

r

onde S = kgzl. Com o coeficiente de reflexao obtido

pela Eq. (24)), podemos facilmente determinar a pro-

babilidade de reflexdo R = r*r = |r|? e, pela lei de

conservagao da probabilidade, encontrar a probabilidade

de transmissdo, tal como T' = t*t = [t|2 = 1—|r|> = 1-R
(cos ¢ cos 6)?

(cos Bcos B cos p)? + [sen (1 — senfsen p)|?
(25)
Inspecionando a Eq. (25) e a Fig. 4| da probabilidade

de transmissdao para elétrons incidindo em uma bar-
reira de potencial retangular, observa-se pelo menos

DOI: https://doi.org/10.1590/1806-9126-RBEF-2022-0132



Aratjo et al.

us
2 —E=02¢V
—E=04eV
™
3
us
—~ 6
E
0
S
o
6
_m
3
_T
2
0 0.5 1.0 1.5 0 0.2 04 06 0.8 1.0

E (eV). T

Figura 4: Probabilidade de transmissdo 7" de elétrons incidentes
em uma barreira de potencial retangular, com altura Vo = 0.8
eV e comprimento [ = 10 nm. (a) T' em funcdo da energia E e
do angulo de incidéncia 6. (b) T' em funcdo de 6 para valores
fixos de E < Vp: (curva vermelha) £ = Vp/4 e (curva azul)
E=Vy/2.

duas particularidades: (i) se o angulo de incidéncia
for nulo ( = 0), a probabilidade de transmissdo torna-
se unitaria, ou seja, a barreira de potencial torna-se
transparente, independentemente dos valores de Vj e de [
(observe transmissao unitéria 7 = 1 nas Figs. [4(a) e[d|b)
para 6 = 0), e (ii) se 8 = nm, sendo n um niimero inteiro,
a barreira de potencial também torna-se transparente,
isso é, obtém-se para incidéncia obliqua que T'(6#0) = 1
(observe picos de ressonéncia na probabilidade de trans-
missio na Fig. [[b) para 6 # 0 e E = V;/2). O
primeiro efeito é uma caracteristica inica dos férmions
de Dirac sem massa e estd diretamente relacionado
ao tunelamento Klein da eletrodindmica quéntica. O
segundo comportamento é devido a efeitos de multiplas
interferéncias, visto que a barreira de potencial pode
ser interpretada como uma interface dupla (em = = 0
e x = 1), que pode acomodar ondas oscilantes, de forma
analoga ao que acontece em sistemas Opticos, como
por exemplo no interferdmetro de Fabry-Pérot. Esses
picos de méaxima probabilidade de transmissao para
incidéncias obliquas sdo conhecidos como tunelamento
ressonante.

Adicionalmente, no limite em que |E| < |V, a
probabilidade de transmissdo assume a seguinte forma
assintotica

cos? 0
T = . 2
1 — (cos Bsen 6)2 (26)

E importante mencionar que, apds o elétron tunelar
pela barreira de potencial, seu autoestado pode ad-
quirir uma fase, que depende basicamente da altura
e do comprimento da barreira de potencial, dada por
¢ = Vol/(hvp). Tal fase pode ser usada na modelagem
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de dispositivos eletrénicos baseados em fendmenos de
interferéncia [21], [53].

2.5. Juncgao p-n, refragao negativa e lente
de Veselago

Entende-se por jungdo o contato entre dois materiais
distintos ou entre duas porcées de um mesmo material
com certa propriedade diferente. Pode ser constituida
por dois semicondutores, por um semicondutor e um
metal, ou ainda por dois metais. A jun¢do p-n, por
exemplo, possui uma interface que separa duas regioes de
um mesmo material, uma submetida a uma polarizagao
tipo p e a outra submetida a uma polarizagdo tipo n
[ver Fig. [ffa)]. Em geral, jun¢des p-n sdo dispositivos
eletronicos basicos e, usualmente, sao produzidas com
heteroestruturas semicondutoras padroes. Uma descri-
¢ao detalhada sobre jungdoes em portugués pode ser
encontrada na Ref. [54].

Devido a sua estrutura de bandas peculiar, na au-
séncia de perturbacbes que causem qualquer tipo de
quebra de simetria, o grafeno exibe bandas de energia
cOnicas que tocam-se no entorno do nivel de Fermi,
sendo considerado, portanto, um semicondutor de gap
de banda nulo [40]. Assim, dopagem ou aplicagdo de
potenciais de porta [23] em uma amostra de grafeno,
como mostra a Fig. a) superior, ndo causam abertura
de gap de banda, mas levam a um deslocamento do nivel
de Fermi para a banda superior ou inferior, tornando a
regiao considerada um condutor do tipo p (excesso de
carga positiva — buracos) se o nivel de Fermi for abaixado
para a banda de valéncia, ou um condutor do tipo n
(excesso de carga negativa — elétrons) se o nivel de Fermi
for elevado para a banda de condugdo, como mostra a
Fig. [f|a) inferior.

Grafeno (b) Refragio positiva

n1>0/
/TL2>0

Refragdo negativa

ny >0

ny < 0

(a) Lead 1

Gate 1

Gate 2

Figura 5: (a) Representacdo esquemética de uma juncdo p-n
de grafeno. No painel superior (a), uma folha de grafeno é
colocada sob dois potenciais de porta, a saber, Gate 1 e Gate
2, com o intuito de estabelecer, respectivamente, polarizacSes
tipo n (lado esquerdo) e tipo p (lado direito). O painel inferior
(a) ilustra o deslocamento do nivel de Fermi devido & dopagem
em relacdo ao ponto de neutralidade de carga, isso é, o ponto em
que as bandas de valéncia e condugdo coincidem. (b) llustracdes
das trajetérias semicléssicas dos portadores de carga em juncdes
p-n de grafeno. Painel superior [inferior] (b) ilustra a situacdo de
refracdo positiva [negativa], em que um feixe de elétrons incide
em uma interface que separa um meio com indice de refracdo
positivo de um meio com indice de refracdo positivo [negativo].
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Em éptica geométrica, define-se o indice de refracgao
de um meio isotrépico i como n; = c/v;, onde v; é a
velocidade de um feixe de luz no meio 7. Quando um
feixe de luz atinge uma interface que separa dois meios
isotréopicos com indices de refracdo diferentes, ny e ng,
uma parte é refletida e a outra parte é refratada. Nessa
situacdo, a lei de Snell-Descartes fornece a relagdo entre
os angulos de incidéncia, 61, e refragdo, 65, a saber,
nysenf; = ngsenfs. De forma analoga a situagao que
ocorre na Optica geométrica, no caso de jungoes baseadas
em grafeno, tem-se, pela conservacao da energia e da
projecao do vetor de onda ao longo da direcao paralela
a interface da juncdo p-n, uma relagdo entre o angulo
de incidéncia, 07, na Regiao I com potencial Vi, e o
angulo de refracdo, 07, na Regido II com potencial Vjj.
Assumindo que o elétron aproxima-se da juncdo pela
Regido I com vetor de onda k; e é transmitido para
a Regiao II com vetor de onda k;; e, em adigdo, como o
sistema possui simetria translacional ao longo da direcao
y, a componente y (paralela & interface da jungdo p-n)
do vetor de onda é conservada, o que resulta em

|k1|sen912 \k11|sen011. (27)

Conectando a Eq. para as energias nas diferentes
Regioes I e II com a Eq. , obtém-se a seguinte lei de
Snell-Descartes semelhante & 6ptica de raios

sen91 - ‘k[]| o E — V][
senfr; ki  E-Vi’

ni2 =

(28)

onde mnis é o indice de refragdo relativo. Note que,
quando 6; e O;; possuem sinais opostos, obtém-se um
indice de refracdo relativo negativo, implicando que o
sinal da componente do vetor de onda tangencial a inter-
face muda, enquanto a componente normal permanecera
a mesma. Como exemplo, veja que, se V; =0e Vi > 0,
sempre que 0 < E < Vi7, o angulo de refracdo serd
negativo, assim como se Vi = 0 e V7 > 0, sempre que
0 < E < V7. Uma ilustragdo esquemdtica das refragoes
negativa e positiva estd mostrada na Fig. f|b). Uma
implicacao imediata da refracdo negativa é a concepcgao
de uma lente de Veselago [23] 24, 55l 56]. Para o caso de
uma amostra composta por uma juncao abrupta p-n de
grafeno, trata-se de uma lente plana produzida a partir
de uma barreira de potencial que pode focalizar um feixe
de elétrons emitido por uma fonte pontual localizada em
um dos lados da amostra. Portanto, pela Eq. , vemos
que, dependendo da razao entre a energia de Fermi e
os potenciais aplicados, pode-se obter configuracoes nas
quais a interface da juncdo p-n atua como uma lente
convexa [quando o indice de refracdo é negativo (n <
0)] ou céncava [quando o indice de refracdo é positivo
(n > 0)], de modo que as trajetérias semicldssicas dos
elétrons devem convergir (n < 0) ou divergir (n > 0)
ao passar pela interface, respectivamente. Em adigao,
quando n = 0 obtém-se que o dngulo de transmissao é
zero e os elétrons sdo perfeitamente colimados.
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2.6. Caélculo numérico da densidade de corrente
de probabilidade dentro do modelo de
ligacao forte

Uma forma andloga na comparagdo das trajetérias ele-
tronicas semiclassicas, descritas pelo uso da lei de Snell-
Descartes [Egs. e ], para o caso quantico, se
dé pela densidade de corrente de probabilidade J. Sua
representagao grafica nos permite observar claramente
(como serd exposto mais adiante) efeitos de colimagao,
convergéncia e divergéncia dos feixes de elétrons inci-
dentes numa determinada amostra que possua interface
geométrica ou eletrostatica. A densidade de corrente de
probabilidade pode ser determinada a partir do proce-
dimento descrito nas Refs. [57H60], que é baseado na
equacao da continuidade e na definicdo da densidade de
probabilidade do espago continuo com o uso do método
de diferengas finitas — um procedimento de discretizacao
da fung¢ao de onda para calculos numéricos. Para maiores
detalhes sobre o método, consultar a Ref. [6I] para
aplicacdo em ondas mecéanicas e eletromagnéticas e a
Ref. [62] para a equagdo de Schrédinger.
A definigao de J surge da relagdo de continuidade

dp

8t+V'J70’ (29)
onde p = |¥|? ¢ a densidade de probabilidade, que pode
ser escrita em termos do operador matriz densidade
como p = (n|p|n), onde p = |U){(¥|, com |P) =
>, Ynln), sendo {|n)} uma base de estados localizados.
Assim, a densidade de corrente de probabilidade discre-
tizada é

Opn.n
ot ’

Jn — Jn+1 =a (30)
onde Az = Ay = a é o passo da malha no contexto
do método de diferengas finitas. A derivada parcial
em relacdo ao tempo acima pode ser determinada pela
equacao de movimento para p

Oppm 1, .
5 = 7 \lp Hn)

2 *
—ﬁIm; U, U Hoy (31)

Considerando apenas as interac¢oes entre primeiros vizi-
nhos, do somatoério em m restara apenas o termo n — 1,

assim, das Egs. e , obtém-se

Jn == %Im(q}:\pn—lﬂn,n—l)~ (32)
A Eq. para o célculo de J é valida para qualquer
sistema discreto com interagdo de primeiros vizinhos,
como, por exemplo, aqueles descritos por Hamiltonianos
dentro do modelo de ligacao forte, em que os indices da
malha n corresponderao agora as posicoes dos sitios da
rede. Dessa maneira, podemos definir as componentes .J,,
e Jy da densidade de corrente de probabilidade para o
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sistema bidimensional pelas linhas () e colunas (j) dos
sitios. Para o caso da estrutura cristalina do grafeno, os
indices i e j estao associados as posi¢oes (linha e coluna)
das sub-redes A e B, o que resulta em

Jo(i,j) = + h[ZIm(\I' SOt )
— Im (‘I' \Ijz 1;1 17J)
— Im(¥;, \Ijz—i-lj i+1,4)]; (33a)
Jy(i,j) = + \[a[lm(‘l/ \I’;'r+1,jti+1,j)
(W), (33)

onde o sinal () em J, serd positivo se o sitio (i,7)
pertencer a sub-rede A e negativo se pertencer a sub-rede
B. ¥, ; nas Egs. e representa a amplitude
da funcdo de onda com indice de rede (4,5) dentro do
esquema de diferencas finitas.

2.7. Jungdes p-n e p-n-p de grafeno

Na proxima se¢ao, investigaremos a focalizagao e a coli-
macao de feixes de elétrons em duas jungoes de grafeno,
p-n e p-n-p, mostradas, respectivamente, nas Figs. @(a)
e @(b) Para tal, a fim de evitar reflexdes laterais e
efeitos de interferéncias, consideraremos amostras com
grandes dimensdes de largura. A juncdo p-n é formada
por uma folha de grafeno com largura W = 200 nm
e comprimento 2L, onde L = 50 nm, submetida a um
potencial abrupto, descrito por uma funcao degrau. Nas
quatro laterais da amostra sdo adicionados leads, como
mostra as Figs. @(a) e @(b) Leads atuam como guias
de onda que transportam ondas planas para dentro e
para fora da regido de espalhamento e correspondem

(a) Lead 3

Lead 1

Atk 3L -
1,

Figura 6: llustracdo esquematica das juncdes (a) p-n e (b) p-n-p
de grafeno investigadas nesse trabalho. As duas juncSes tém
largura W = 200 nm e sdo submetidas a um potencial na Regido
Il dado por Vir = Vo, onde Vp = 0.8 eV. Foi tomado d =
W/20 = 10 nm para a largura do lead 0 para simulacdo de
uma fonte quase-pontual. A juncdo p-n tem comprimento 2L
e a juncdo p-n-p tem comprimento 3L, onde L = 50 nm. O
lead 0 injeta elétrons na regido de espalhamento e os leads 1,
2 e 3 funcionam como coletores desses elétrons. Os leads 2 e 3
sdo inseridos com o intuito de coletar os elétrons espalhados na
interface e eliminar as reflexdes nas bordas.
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aos contatos em um experimento de transporte quéantico.
Assim, o lead 0 injeta elétrons na regiao de espalhamento
e os leads 1, 2 e 3 funcionam como coletores desses
elétrons. Os leads 2 e 3 séo inseridos na amostra para
coletar os elétrons espalhados na interface e, assim,
eliminar as reflexbes nas bordas. Nas duas jungbes
estudadas, a largura do lead 0 foi tomada como sendo
d = W/20 = 10 nm, no intuito de criar uma fonte quase-
pontual, de forma analoga as fontes pontuais de luz nos
experimentos de dptica geométrica.

Adotamos para o caso da jun¢do p-n [Fig. [6(a)] que
o potencial na Regidao I é nulo (Vi = 0) e que a Regiao
II é submetida a um potencial ndo-nulo V;; = Vj, com
Vo = 0.8 eV. Na Fig. @(b), a jungdo p-n-p investigada
estad esquematicamente ilustrada. Note que ela é similar a
juncao p-n descrita anteriormente, mas com trés porgoes,
de modo que nas Regides I e III nao hd presenga de
potencial, ou seja, Vi = Viir = 0, e a Regiao II é
submetida a um potencial V;; = V. Sua largura é
W e seu comprimento é 3L. Nesse sentido, a juncao
p-n é andloga a um potencial degrau e a juncao p-n-
p € similar a uma barreira de potencial, sendo valida
a lei do tipo Snell-Descartes, Eq. , nas interfaces
que separam regioes submetidas a potenciais distintos.
Serao consideradas diversas configuragoes de parametros
para as jung¢des p-n e p-n-p com o intuito de estudar
sistematicamente e de forma diddtica a convergéncia,
a divergéncia e a colimagdo de feixes de elétrons ao
atravessarem tais juncgoes. Para isso, serd empregado
o procedimento abordado na Subseg. [2.6] para calcular
numericamente a densidade de corrente de probabilidade
em cada configuracdo de pardmetros. Assim, conceitos
como refracdo negativa e antimatéria Optica surgirdo
naturalmente. Todos os calculos numéricos de densidade
de corrente de probabilidade apresentados nesse trabalho
foram realizados usando o Kwant [63], que é um pacote
livre baseado na linguagem de programacao Python e
com foco em transporte quantico. Os cédigos compu-
tacionais usados neste trabalho sdo apresentados, de
forma comentada, como material suplementar, de modo
a serem uteis na reproducao dos resultados aqui obtidos,
bem como na implementacao dos mesmos para definicéo
de sistemas similares.

3. Resultados

Inicialmente, vamos investigar as densidades de corrente
de probabilidade para a juncao p-n de grafeno mostrada
na Fig. @(a), considerando cinco configuragoes de para-
metros, a saber, diferentes valores de energia dos feixes
eletronicos incidentes, que levam a diferentes valores de
indice de refracao relativo: £ = 1.6 eV, E = 0.8 €V,
E=06¢eV, E=04¢eVeFE =0.2¢eV, como mostram,
respectivamente, as Figs. [7|(a)-{7|(e).

Nas duas jungoes da Fig. [f] os elétrons sdo injetados na
regiao de espalhamento pelo lead 0, que tem largura d <
W, onde W ¢ a largura da regiao de espalhamento. Por

Revista Brasileira de Ensino de Fisica, vol. 44, €20220132, 2022



€20220132-10

E=16¢eV E=08¢eV

nig = 0.5 nie =0
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E=04¢eV

E=02eV

nie = —1 nig = —3

Figura 7: Densidades de corrente de probabilidade para a juncdo p-n de grafeno mostrada na Fig. Eka) para (a) E = 1.6 &V,
(b) E=08¢V,(c) E=06¢eV,(d) E=04¢eVe(e) E=02eV, tomando Vo = 0.8 eV. O indice de refracio relativo é dado
por ni2 = 1 — Vp/E. Assim, para os painéis de (a) a (e), tem-se, respectivamente, (a) ni2 = 0.5, (b) n12 = 0, (c) ni2 = —0.3,

(d) niz = —1le (e) nig = -3.

esse motivo, o lead 0 pode ser tratado como sendo uma
fonte aproximadamente puntiforme de elétrons, o que
permite uma analogia direta com feixes de luz pontuais
em sistemas 6pticos. Os elétrons injetados na jungdo p-n
podem ser: (i) coletados diretamente pelos leads 2 e 3,
(ii) refletidos pela interface que separa as Regices I e IT e,
em seguida, coletados também pelos leads 2 e 3, ou (iii)
transmitidos através do potencial degrau. Na situacao
(iii), a transmissdo vai depender da relacio entre os
potenciais nas Regides I e II, uma vez que, de acordo
com a Eq. (28)), pode-se ter n1s < 0, ni2 = 0 ou nya > 0.
Em cada um desses trés cendarios, o feixe de elétrons tera
um aspecto diferente ao atravessar o potencial degrau,
como pode ser visto pelos graficos das densidades de
corrente de probabilidade nas Figs. [f[a)7[(e). De forma
analoga ao que acontece na éptica geométrica, para
0 < n12 < 1, observa-se um afastamento do feixe de
elétrons com respeito a normal, como pode ser visto
pela Fig. a), onde foi tomado E = 1.6 €V, implicando
em nip = 0.5 < 1, uma vez que nis = 1 — Vy/E e
Vo = 0.8 eV. Nessa situacdo, a interface da jungao p-n
atua como uma lente cdncava, de modo que os feixes
de elétrons divergem ao passar pela interface. Nessa
descrigao, energias negativas dariam origem a indices de
refragdo > 1, no entanto, apenas energias positivas estao
sendo consideradas, resultando em —oco < ni1s < 1. Nesse
sentido, o caso onde nip > 1 (situagdo em que haveria
uma aproximagao entre o feixe de elétrons e a normal)
foi negligenciado. Para n1, < 1, adicionalmente, hd um
angulo de incidéncia critico 6., ou simplesmente angulo
critico, tal que 877 = m/2. Seu valor é dado por

0, = sen ' ngy =sen"! <1 — VO). (34)
E

Para F = 0.8 ¢V, usando a Eq. , chega-se a nia = 0,
de modo que o ntimero de elétrons provenientes do lead
0 que sdo coletados pelo lead 1 é o minimo possivel,
como mostra a Fig. b). Nessa situacao, o feixe de
elétrons é, em sua maioria, coletado pelos leads 2 e 3,
representando uma interrupgao na corrente entre os leads
0 e 1. Por outro lado, no caso onde a energia é 0.6
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eV, obtém-se n12 = —0.3 < 0 [Fig. [7|(c)]. Assim, como
o indice de refracdo relativo é negativo, nota-se uma
convergéncia dos feixes de elétrons em uma regido (ndo
pontual) anterior ao lado direito da amostra, em que o
entrecruzamento do feixe de elétrons acontece ao longo
de uma curva caracteristica, chamada cdustica [64]. Para
E =04 eV, tem-se uma situagdo bastante interessante

em que n;p = —1 [Fig. [][d)]. Nessa configuracdo de
pardmetros, a lei do tipo Snell-Descartes, Eq. ,
fornece #; = —60;;. Usando argumentos simples de

geometria, pode-se calcular a posicdo do ponto focal f,
o que resulta em

tan 0

f=1L . (35)

tan@u

Assim, devido a simetria da juncdo p-n considerada, a
posicao do ponto focal é diametralmente oposta, coinci-
dindo com a mesma posicao vertical incidente, mas agora
no lado direito da amostra, quando n12 = —1, de modo
que os feixes de elétrons injetados pelo lead 0 convergem
simetricamente no lado direito da amostra e é coletado,
em sua maioria, pelo lead 1. Nota-se, portanto, que,
para nis < 0, a interface da jun¢do p-n atua como uma
lente convexa, de modo que as trajetérias dos elétrons
convergem ao passar pela interface da juncdo. Por fim,
tomando £ = 0.2 eV, o que resulta em nis = —3, a
Fig.[7|(e) mostra, assim como nos painéis[fjc) e[7[d) em
que n12 < 0, uma convergéncia dos feixes de elétrons
na Regiao II. Nesse caso, porém, os feixes de elétrons
convergem em uma regido (ndo pontual) posterior ao
lado direito da amostra. Tal que para £ = 0.2 eV
[Fig. [7|(e)], na Regido II observa-se uma “quase-perfeita
colimacao” com os feixes de elétrons quase-paralelos
entre si, isso é, apresentando um pequeno angulo de
transmissdo com rela¢do a normal.

A seguir, vamos investigar as densidades de cor-
rente de probabilidade para a juncao p-n-p de grafeno
mostrada na Fig. @](b)7 considerando as mesmas cinco
configuracoes de parametros anteriores, como mostram
as Figs. [§(a)8|(e). Assim como no caso da juncdo p-
n, para a jungdo p-n-p ha trés cendrios possiveis para
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E=04eV E=02eV

ny2 = 0.5 nig =0

nig = —0.3

nig = —1 niz = —3

Figura 8: Densidades de corrente de probabilidade para a juncdo p-n-p de grafeno mostrada na Fig. @b) para (a) £ = 1.6 eV,
(b) E=0.8¢V,(c) E=06¢V, (d) E=0.4¢eVe(e) E=0.2¢eV, tomando Vy = 0.8 eV. Para os painéis de (a) a (e), tem-se,
respectivamente, (a) ni2 = 0.5, (b) n12 =0, (c) ni2 = —0.3, (d) ni2 = —1 e (e) n12 = —3.

os elétrons injetados na regido de espalhamento, ou
seja, podem ser: (i) coletados diretamente pelos leads
2 e 3, (ii) refletidos pelas interfaces que separam as
Regides I e II e as Regides II e III e, em seguida,
coletados também pelos leads 2 e 3, ou (iii) transmitidos
através da barreira de potencial. Na Fig. (a), para
E = 1.6 eV, observa-se um afastamento do feixe de
elétrons com respeito a normal na transmissao da Regido
I para a Regiao II, analogamente ao que acontece para
a jun¢do p-n na Fig. a) com uma configuragdo de
parametros semelhante. Em contrapartida, quando o
feixe de elétrons é transmitido da Regiao I para a Regido
III, temos uma interface formada por uma jungao n-p.
De acordo com a Eq. (28)), obtém-se que ny; = E/(E —
Vo). Assim, ao contrario do que ocorre na jungdo p-n
descrita anteriormente, pode-se ter para a interface n-p
ng1 > 1 para E > 0 sempre que 0 < Vy < E. Sendo 112 0
indice de refracao relativo as Regides I e IT e no; o indice
de refragao relativo as Regides II e III, para £ = 1.6
eV, tem-se nis = 0.5 e ny; = 1/n;2 = 2. Portanto,
na transmissao da Regido II para a Regiao III, ha uma
aproximacao entre o feixe de elétrons e a normal, como
mostra a Fig.[§|(a). Para E = 0.8 eV [Fig. [§(b)], o indice
de refracdo relativo as Regides I e II é, como no caso da
juncdo p-n, nulo, resultando em uma grande interrupgao
na corrente entre os leads 0 e 1. Assim, os poucos feixes
de elétrons transmitidos da Regido II para a Regiao III
nessa situagao possuem suas trajetorias colimadas, isso
é, os feixes de elétrons sao paralelos entre si no lado
direito da Fig. [§b). Para E = 0.6 eV [Fig. [§c)], obtém-
se nig = —0.3 e no; = —3 para as interfaces p-n
e n-p, respectivamente. Dessa forma, na Regido II, os
feixes de elétrons convergem em uma regiao nao pontual
anterior a interface que separa as Regioes II e 111, dando
origem a uma cdustica, como acontece na Fig. E](c) Em
seguida, na Regido III, também ha uma convergéncia
dos feixes de elétrons. O caso interessante em que nio =

n91 = —1 é mostrado na Fig. d)7 onde foi tomado
E =0.4 V. Assim como na jungdo p-n onde 0y = —0;;,
obtém-se para a interface n-p que ;7 = —60r77. Dessa

forma, devido a simetria da jungdo p-n-p considerada,
verifica-se que a interface entre as Regioes II e III atua
como uma lente céncava, fazendo os feixes de elétrons
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divergirem, “eliminando” o papel da interface entre as
Regides I e II que focalizou os feixes de elétrons. E nesse
sentido que, em 2003, Pendry e Ramakrishna [26] [27]
atribuiram o conceito de antimatéria Optica a sistemas
fisicos que apresentam essa caracteristica. Finalmente,
tomando E = 0.2 eV, resultando em ni, = —3 < 0 para
a interface p-n e ng; = —0.3 < 0 para a interface n-p, a
Fig. e) mostra que da Regiao I para a Regido IT hd uma
convergéncia dos feixes de elétrons similar ao que ocorre
na Fig. (e), e da Regido II para a Regido III hd uma
divergéncia do feixe de elétrons, de forma semelhante as
Figs.[§(c) e[8|(d), mas agora com angulos de transmissao
menores. Dessa maneira, apresentamos de forma siste-
matica resultados que demonstram que essas interfaces
com diferentes polarizagoes (p-n, n-p, p-n-p e n-p-n)
em sistemas baseados em grafeno podem ser tteis para
modular a corrente por efeitos andlogos aqueles em dis-
positivos épticos compostos por combinagoes de lentes
convexas e concavas, sendo esses facilmente controlaveis
por aplicagoes de potenciais externos e dopagens.

4. Conclusao

Nesse trabalho, apresentamos um estudo sistemético e
didatico sobre a anologia Optica de dispositivos ele-
tronicos baseados em jungdes p-n e p-n-p de grafeno,
induzidas por potenciais de porta (gates), e as condi-
¢oes fisicas para a focalizacdo e a colimagdo de feixes
de elétrons de Dirac nessas amostras. A juncdo p-n
pode ser comparada a um potencial degrau, enquanto
a jungdo p-n-p pode ser associada a uma barreira
de potencial, sistemas fisicos normalmente abordados
em cursos introdutérios de mecanica quantica e fisica
moderna. Antes de discutirmos essas estruturas que
compdem dispositivos semicondutores bésicos, primei-
ramente apresentamos conceitos fisicos relevantes no
entorno da fisica do grafeno, em especial, relativos a
descricao matematica das ferramentas basicas para a
obtencao de suas propriedades eletronicas e de trans-
porte. Como aplicagdo, usamos o modelo de ligacao
forte (do inglés, tight-binding), considerando apenas as
interagoes entre atomos de carbono que sdo primeiros
vizinhos, para determinar a densidade de corrente de

Revista Brasileira de Ensino de Fisica, vol. 44, €20220132, 2022



€20220132-12

probabilidade, que pode ser analogamente comparada
com as trajetérias semicldssicas obtidas de uma equagéo
do tipo lei de Snell-Descartes para o grafeno. Todos os
céalculos numéricos foram realizados usando o Kwant, que
é um pacote livre voltado para o transporte quantico
em sistemas mesoscopicos e baseado na linguagem de
programacao Python. Nossos resultados mostraram que,
no limite de baixas energias, a sintonizagdo adequada
dos potenciais para ambas jungdes p-n e p-n-p, pode
convergir, divergir ou colimar feixes de elétrons que
atravessam tais jungoes, de forma andloga ao que ocorre
na optica geométrica com feixes de luz que incidem em
uma interface que separa dois meios isotrépicos com
indices de refragdo diferentes. Desse modo, a partir
da conservacdo do momento na direcdo de simetria
de translagdo do sistema e das equacdes das energias
para cada regiao da juncdo, uma lei do tipo Snell-
Descartes é encontrada relacionando o indice de refragéo
relativo com a razdo entre os momentos nos meios (ou,
equivalentemente, as diferencas de energias e potenciais
aplicados). Vale ressaltar que as jungdes estudadas nesse
trabalho podem ser consideradas blocos fundamentais no
contexto da nanotecnologia e, assim, abrir portas para
o desenvolvimento de novos dispositivos nanoeletronicos
baseados em grafeno.
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