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Resumen

En el presente trabajo se investiga el transporte electrénico en nanocintas de grafeno con
regiones de distinto dopaje, que en consecuencia forman una heterounién. En particu-
lar, se estudian las uniones pn. Estas uniones se describen mediante un Hamiltoniano de
Enlace Fuerte donde el dopaje se hace mediante un potencial electrostatico. Aplicando
el método de funciones de Green fuera de equilibrio (NEGF) se calcula numéricamente
el flujo de corriente en la unién. Se compara la corriente con la aproximacién de la
Optica geométrica. En esta aproximaciéon se predice que las trayectorias de los electro-
nes, que inciden en la interfaz, estdn descritas por la ley de Snell de electrones (LSE),
donde los distintos potenciales de la unién pn juegan el papel de los indices de refraccién.

Para las uniones pn con interfaz abrupta, se confirma en general la LSE para los
haces de electrones que inciden a la interfaz, ya que variando los parametros de la
union y el dngulo de inyeccion se obtiene que los haces reflejados y transmitidos siguen
la éptica geométrica. En los resultados de las investigaciones en uniones pn con perfil
suave presentadas, se muestra en acuerdo con la aproximacion semiclasica que sélo los
haces que inciden normal a la interfaz se transmiten. Sumado a lo anterior, se observan
mas efectos por la naturaleza ondulatoria y el ancho finito del haz inyectado. Cerca de
la interfaz se observa un patrén ondulatorio producto de la interferencia de los haces
incidente y reflejado. También, se obtiene transmision para dngulos mayores al angu-
lo critico predicho por la LSE, que se genera por la difraccién del haz de electrones.
Ademas, se estudian los valores de los coeficientes de reflexién y transmision por ambas
teorias y se obtiene semejanza entre ellas.

También se muestran y discuten las posibles aplicaciones de las heterouniones en
grafeno para varios dispositivos de la nanoelectrénica, como guias de onda, divisores y
colimadores de haces de electrones y filtros de corriente.
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Abstract

In this work, the electron transport in graphene nanoribbons is investigated. The nano-
ribbons have regions with different doping and hence, form heterojunctions. In particu-
lar, pn junctions are studied. These junctions are described by means of a tight-binding
Hamiltonian, where the doping is realized by an electrostatic potential.

Applying the non-equilibrium Green functions (NEGF) method, the current flow
is calculated numerically. The current is compared with semiclassical trajectories from
the geometric optics approximation. In this approximation, the trajectories of electrons
that cross the interface are described by Snell’s law for electrons (LSE), where the
different potentials in the pn junction play the role of the refractive indices.

In general, for the pn junctions with step potential, the calculated current flow
paths agree well with the trajectories that are obtained from the LSE. For the pn jun-
ctions with a smooth interface, it is shown that in accordance with the semiclassical
approximation only beams of normal incidence are transmitted. Moreover, due to the
wave nature and the finite width of the electron beams, new phenomena are observed.
A ripple pattern parallel to the interface is found, which results from the interference
between the incident and reflected beams. Moreover, transmission beyond the critical
angle predicted by the LSE is observed, which is caused by the diffraction of the beam.
Additionally, the values of coefficients of transmission and reflection are studied with
both theories and qualitative agreement is obtained.

Finally, the possible applications of the graphene heterojunctions for several nanoe-
lectronics devices, such as waveguides, beam splitters, and electronic beam collimators
are shown and discussed.
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Capitulo 1

Introducciéon

El grafeno consiste en una capa de carbono de un atomo de grosor y que tiene la es-
tructura del grafito, y fue obtenido por primera vez en 2004 por Novoselov y Geim [1].
Hoy en dia, el grafeno es uno de los materiales méas estudiados, pues la base de datos
de Web of Science muestra mas de 180,000 trabajos que tienen como palabra clave
“graphene” (33 trabajos por dia, aproximadamente). Esto muestra que grafeno no es
un tema marginal, sino que hay un gran interés en éste.

El camino libre medio de los electrones en el grafeno puro es cerca de 1 um a tem-
peratura ambiente [2] (el camino libre medio del silicio es 0.04 pm [3], dos ordenes de
magnitud menos que el grafeno). Si las estructuras que se estudian tienen una longi-
tud (en la direccién de propagacién de los electrones) mucho menor al camino libre
medio, entonces el transporte se puede describir como balistico en estas estructuras.
El transporte balistico en el grafeno permite describir las trayectorias de los electrones
como rayos, teniendo como consecuencia que se puedan observar analogias con la 6ptica
clésica en heterouniones de grafeno. Entre las primeras utilidades que se vieron para las
heterouniones de grafeno, por la analogia dptica, son las lentes de Veselago y las lentes
super-divergentes [4, 5], asi como colimadores y gufas de haces de electrones usando
uniones con interfaz suave [6]. Recientemente se han logrado realizar de forma experi-
mental gufas de onda de haces de electrones [7], lentes de Veselago [8] y transistores
FET a base de grafeno [9]. También, se ha logrado hacer experimentalmente uniones
pn con dopaje de perfil atémico [10]. De esto tltimo surge la motivacién del estudio de
las uniones pn con potencial abrupto, sin dejar al lado las uniones con potencial suave.
Para realizar las heterouniones en grafeno, un método utilizado para lograr el dopaje
en nanocintas es usar compuertas en distintas regiones de éstas para generar regiones
tipo n y tipo p, y a esas compuertas aplicarles un voltaje. Este método conserva la
forma de la estructura de bandas del grafeno homogéneo (sin dopaje) [11]. En la figura
1.1 se presenta un esquema de como se realiza la uniones pn con compuertas.

El costo computacional de los calculos de transporte cuantico en nanosistemas tan
grandes (como los que se presentan en este trabajo: 170nmx200nm) puede ser alto,
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por lo que reducir este costo sin duda es muy util. Debido a que en anos recientes
se han realizado experimentos en heterouniones de grafeno, usando la analogia del
transporte electrénico con la Optica geométrica, para realizar dispositivos que puedan
ayudar a controlar las trayectorias electrénicas sobre las nanocintas de grafeno y han
obtenido buenos resultados [7, 8], se plantea que el transporte cudntico en estos sistemas
se puede describir con éptica de rayos y asi disminuir el costo computacional de los
céalculos. Por ello, el objetivo de este trabajo es investigar el transporte electrénico en
heterouniones pn de grafeno (usando uniones con interfaz abrupta y suave) mediante
simulaciones numéricas, y presentar los resultados obtenidos. Es de particular interés
hacer la comparacion entre el flujo de corriente, calculado a partir del método de NEGF,
y la aproximacién semicldsica de la éptica geométrica con rayos (ley de reflexién y ley
de Snell para electrones); esto, para poder probar la hipétesis de que el transporte
cuantico se puede estudiar por Optica de rayos en las heterouniones de grafeno. Para
ello, se aborda el problema del transporte electrénico con haces de electrones de ancho
finito y compararlo con su parte semiclédsica. Asi, esta tesis contribuye al entendimiento
del flujo de corriente en las heterouniones en grafeno (en particular en las uniones pn)
con su analogia de la éptica clasica, ademéas de dar pie a que estos calculos puedan ser
accesibles con un bajo costo computacional.

Figura 1.1: Unién pn de grafeno. Superior: Hoja de grafeno colocada sobre una compuerta
dividida, la cual se usa para generar regiones tipo n (izquierda) y tipo p (derecha). Inferior:
Diagrama de energia para la unién pn, que muestra la posicién del nivel de Fermi. Figura
modificada de [5, fig. 1].

La estructura de esta tesis consta de cinco capitulos. En el capitulo 2 se desarrollan
las definiciones y conceptos para el transporte cuantico que llevan a obtener las ecua-
ciones del método de NEGF. El capitulo 3 contiene tres temas: las propiedades fisicas y
electrénicas del grafeno homogéneo, el dopaje (a partir de un potencial electrostético) y
heterouniones en grafeno, y los contactos que se colocan en los bordes de las nanocintas
de grafeno para estimar la corriente cuantica. En la parte de las heterouniones, se plan-
tean las condiciones del potencial de dopaje para obtener la ley de Snell de electrones
(LSE). También, en este capitulo se describen las condiciones y caracteristicas de la na-
nocinta y los contactos para el cdlculo de la corriente cuantica. Finalmente, los capitulos
4 y 5 estan dedicados a la exhibicién de las simulaciones numéricas, interpretacion de
los resultados obtenidos y las conclusiones derivadas de éstos.




Capitulo 2
Fundamentos del Transporte Cuantico en

nanosistemas

En este capitulo se hace una introduccion al transporte cuantico en nanosistemas. Se
utiliza el modelo de amarre fuerte (tight-binding) y el método de funciones de Green
fuera de equilibrio (NEGF); esto ha sido descrito por Stegmann [12] y Datta en sus
libros [13, 14]. Aqui se seguird esta teorfa considerando un nanosistema que lleva a las
nanocintas del grafeno (véase figura 2.1), con el fin de calcular el flujo de corriente en
éste, y posteriormente realizar las heterouniones de grafeno (véase figura 1.1).

2.1. Hamiltoniano de amarre fuerte

Con el modelo de amarre fuerte, un nanosistema se describe por un Hamiltoniano H,
que se describe en esta tesis como

H=Y eili) (il +)_ |ty i) Gl + 515 Gl | - (2.1)
f ® o

La hipétesis principal del amarre fuerte indica que ¢; es el potencial orbital de |7)
(estado del i-ésimo sitio), y que t;; es la energfa de enlace entre |i) y |j), como es
mencionado en [15].

Una forma de visualizar este Hamiltoniano H es mostrada en la figura 2.1, como
una red de sitios (circulos negros) encerrada por una elipse punteada, donde los enlaces
entre sitios son lineas azules y la energia de sitio de cada atomo es representada en rojo.
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Hs
Js

Figura 2.1: Esquema del nanosistema tratado en esta tesis, donde se presenta el trasporte
de electrones en un nanosistema abierto, conectado a la fuente S y al drenaje D; el trans-
porte es de S a D. Se observa que el sistema es una red simple con energias de sitio ¢; y de
enlace t;; encerrada por una elipse punteada. fr y u; representan la funcién de distribucion
de energfa y el potencial quimico del reservorio, respectivamente, con I € {S, D}.

2.2. Funciones de Green fuera de equilibrio (NEGF)

En esta seccién se introducen definiciones y conceptos referentes a dos resultados muy
importantes del método NEGF, que son la funcién de Green (2.18) y la funcién de
correlacién (2.21b) del nanosistema. Estas ecuaciones permiten implementar el calculo
numérico de la corriente en el nanosistema.

2.2.1. Funcion espectral y densidad de estados

La funcidon espectral de un sistema proporciona la informacién de los estados electréni-
cos, independientemente si éstos estan ocupados o no, relaciondndose con la generali-
zacién de la densidad de estados (DOS) [16]. Ademads, contiene la informacién de la
correlacion entre los estados.

La funcion espectral se define a partir del Hamiltoniano del sistema como
A(E) :=2n)(FI — H), (2.2)
donde E es la energia del electrén y I es la matriz identidad I (de la dimension de H);

se supondra a partir de ahora que £ multiplica a I cuando se trate de matrices.

Considerando las eigenfunciones ¢, (r) y eigenenergias ¢,, del Hamiltoniano H en el
espacio real, la funcién espectral A se escribe como

A(r,r' E) =21 Y ¢n(r)0(E — e,)¥5(r'), (2.3)

donde r y r’ son las posiciones de los 4tomos en el sistema. De esta forma, los elementos
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de la diagonal de A representan la densidad local de estados (LDOS)!, de tal forma que
la densidad total de estados, D(E), es la suma de todas las LDOS, y por tanto ésta se
puede obtener como la traza de (2.2):

D(E) = —Tr(A(E)) = % S 6B - ). (2.4)

2

2.2.2. Funcién de Green

Las funciones de Green correspondientes a un sistema estan relacionadas con la funcién
espectral A, pues la funcién de distribucién ¢ de (2.3) se puede representar como
2v 1 1
2n0(E —€p) = ——5—5 =1 — , 2.5
( n) (E —ep)? + 12 <E—(—:n+iy E—en—iy) (2:5)
donde v es un numero infinitesimal positivo. Con esta representacién para 4, la funcién
espectral se puede escribir como

AE)=216(E—H)=i[(E-H+iv) ' —(E—H—iv)™' | = —2Im(G), (2.6)
G el

donde se definen la funcién de Green retardada (o simplemente funcién de Green) G,
y la funcién de Green avanzada G1.

Las definiciones de G y G' se siguen de que la funcién de Green del sistema es
solucién de la ecuacién
(E—H+iw)G=1, (2.7)

y la conjugada transpuesta de ésta, donde I es la matriz identidad de la dimension del
sistema.

2.2.3. Funcién de correlacion G*

La correlacion entre estados del nanosistema estd dada por la funcién G™. La correlacién
entre dos estados |i) y |j) estd descrita por el elemento

G = 2w |i) (j] - (2.8)

La diagonal de esta matriz (¢ = j) contiene la auto-correlacién del estado |i), que en
la base local (r|---|r) da G% = 2m [¢;(r)|?, es decir, la densidad de probabilidad (o
densidad de electrones) asociada a dicho estado (salvo el factor de 2m).

En equilibrio, la funcién de Fermi f (E — ) indica que todos los estados estan ocu-
pados hasta el valor del potencial quimico p (se desprecian los efectos de temperatura
finita). Por ende, la densidad de electrones a energia E estd dada por la ocupacién de la

'Ya que la LDOS se da por p(r,E) = %A(nr,E) y el elemento matricial que corresponde al
i-ésimo sitio estd dado por p;(r) = |¢;(r)]?
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densidad de estados por la funcién f (E — p), y asi la funcién de correlacién del sistema
es

Gey(E) = A(E)f(E — ), (2.9)

donde A(E) es la funcién espectral.

2.2.4. G y G" en sistemas cuanticos abiertos

Para el estudio del transporte cuantico en un nanosistema, se requiere conectarlo a una
fuente donde se inyectan los electrones y a un drenaje que los recolecte. En la figura
2.1 se presenta un nanosistema descrito por un Hamiltoniano H conectado a la fuente
Sy al drenaje D; dado el equilibrio local de los resevorios, su distribucién de energia
estd dada por la distribucién de Fermi fg/p := f(E —pg/p), donde ug/p es el potencial
quimico correspondiente al reservorio. El voltaje V' que se aplica al sistema cumple que
us — up = eV, siendo e la carga del electrén, de tal forma que la diferencia entre fg y
fp pone al sistema fuera del equilibrio.

La conexion de los reservorios al nanosistema se describe mediante la matriz de
acoplamiento 7g,p; esta matriz 7 define qué sitios (o dtomos) del subespacio de Hilbert
del contacto estdn acoplados a qué sitios del subespacio del nanosistema central (TS/ D
estan representadas por regiones encerradas por lineas discontinuas negras en la figura
2.1).

Al conectar el nanosistema con los reservorios, éstos 1ltimos también sufren per-
turbaciones, pues por un lado se comienzan a extraer (o inyectar, segin sea el caso del
reservorio) electrones, pero a su vez el nanosistema reinyecta (o “re-extrae”) electrones
al reservorio.

Cuando los reservorios Sy D estdn aislados, se describen por los Hamiltonianos Hg,p,
de tal forma que siguen las ecuaciones de Schrodinger

(E—Hg/p)|®s/p)=0. (2.10)

Cuando los contactos” se perturban por la conexién con el nanosistema, donde dicha
perturbacién se puede escribir por iv (v nimero positivo infinitesimal), las ecuaciones
de Schrodinger se reescriben como

(E—Hg)p +iv)|®s/p) = |Qs/p) - (2.11)

La motivacion fisica de la transiciéon de (2.10) a (2.11) se basa en que en la ex-
traccién y reinyeccion de electrones a los reservorios, como se expone a continuacion.
Teniendo un Hamiltoniano efectivo Hey = Hg/p — iv, los estados en el reservorio son

W/ p(t)) = e et/ |Wg, 1) = e s p/h |\IJS/D)] [e74/"]; el primer término es una

2También se les llama contactos a los reservorios que se conectan al nanosistema
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propagacion hermitiana y el segundo es un decaimiento exponencial, por lo que la par-
te iv |®g/p) representa una perdida del sistema, y para compensar la ecuacién |Qg/p)
representa una ganancia. De este modo, para conservar el equilibrio local del reservorio
la cantidad extrafda debe ser igual a la reinyectada, y asi iv [®g/p) = [Qg/p). En la
ecuacién (2.11), E deja de ser eigenenergia del Hamiltoniano y pasa a ser una variable
independiente que da la energia de excitacion, y |® s/ D) pasa a ser una respuesta del
reservorio ante excitaciones externas. [14]

Los estados extraidos del reservorio se extienden por el nanosistema y excitan es-
tados |1)) en éste; estos estados excitados del nanosistema pueden volver al reservorio
como estados excitados |pg/p). De este modo, la ecuaciéon de Schrédinger que resulta
del sistema acoplado (nanosistema4-contactos) es

S Nanosis. D
S (E—Hs+iv -l 0 s + ©s) Qs)
Nanosis, —Tg H—E —7p 1)) = 0 . (2.12)
D 0 —rh,  E—Hp+iv) \[®p+w¥p) @p)

Para obtener una expresién de los estados excitados que se inyectan en los reservorios,
se utilizan las filas de los contactos en (2.12), tomando en consideracién (2.11), de tal
forma que

) = Gl 1), (2.13a)
|®p) = Gprh 1) . (2.13b)

donde Gg/p := (E — Hg/p + iv) son las funciones de Green de los reservorios.
Las expresiones (2.13) tienen como consecuencia que la fila del nanosistema en (2.12)
se expresa COmo

(E—H-Ss—Sp) ) = Q) (2.14)
donde se definen las llamadas autoenergias de los contactos como
Yg = TSGST;, (2.15a)
Yp = 7'DGDTITj , (2.15Db)
y la excitacién total del nanosistema |@) como
Q) =75 |®s) + 7D [®D) - (2.16)
De este modo, se pueden escribir los estados del sistema como
) =GlQ) , (2.17)
donde se define la funcién de Green del nanosistema G como
G:=(E-H-%s-%p) " (2.18)

Con el desarrollo anterior se hace una simplificacién de estudiar un sistema acoplado
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a soOlo tratar el nanosistema, lo que hace que el método descrito en esta seccion sea
mas sencillo, pues la dimensién del espacio de un nanosistema es mucho menor a la del
espacio de un sistema acoplado.

El concepto de autoenergia es tratado en la teoria de muchos cuerpos para la des-
cripcién de interacciones complicadas con todo el entorno, pero en este caso, hace la
descripcién de los reservorios cuando se conectan al sistema, de tal forma que puede
verse como un Hamiltoniano de los contactos que considera las condiciones de frontera.
De este modo, el operador de autoenergia representa una modificacién no hermitiana
al Hamiltoniano del sistema haciendo un Hamiltoniano efectivo (H.y = H 4+ ¥g+ Xp),
donde ahora las eigenenergias de H.; son complejas, €, = £op, + 7y,. En comparacion
con la DOS del sistema aislado dada por (2.4), ahora la parte imaginaria de las eigene-
nergfas complejas causan ensanchamiento en la DOS del sistema por el término e~27t/%
(para profundizar, véase [14, cap. 8]); en la figura 2.2 se visualiza el ensanchamiento
de la DOS a causa de los contactos en el sistema. Para el caso particular que se trata
en esta tesis, las autoenergias > representan la perturbaciéon del nanosistema por los
contactos (véase figura 2.1).

system
— isolated
— open

DOS larb. units]|

i
i
i
I
1
1
I
1
i i
il il Xy i\
1 1]\ 4\ ' 1
\ | i
i v Y b4 | b I
N ATT—— s T
ol o A mafadl iy
4 - - i 2 )
# S
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Figura 2.2: Densidad de estados (DOS) de un nanosistema tipico. La DOS de un siste-
ma aislado muestra picos en las eigenenergias (discretas) del Hamiltoniano. Los picos se
ensanchan si el sistema se abre cada vez mds (de curva discontinua roja a curva continua
roja) a los reservorios. Figura tomada de [12, fig. 2.2].

El ensanchamiento en la DOS se describe por la matriz de ensanchamiento I' que

se define como

=2 -%0), (2.19)
y a partir de ello se obtiene la funcién espectral de nanosistema como?
A:=i(G-GY=GTs+Tp)GT = A + Ay, (2.20)

donde las funciones espectrales A, := GT'g/ pGT representan la densidad de estados

3(2.20) se obtiene usando que i((G~')" —G~') = 's +'p y multiplicando G por la izquierda y GT
por la derecha.




2.3 Corriente en sistemas abiertos

de los electrones provenientes de los contactos S/D *.

Usando la ecuacién (2.8), considerando que los contactos S'y D no estédn acoplados
directamente y que éstos estan en equilibrio local, se obtiene la funciéon de correlacién
. =4
del nanosistema G™ como®

G" = |4) (| = Grg |Bs) (Bs| TEGT + Grp |Bp) (Bp| TG

= GrsGurlGt + GrpGhyrh T % G reAgrl Gl fs + GrpApT), Gl fip
N — N——
I's I'p
G" = A f(E - ps) + Az f(E — pp) (2:21a)
G" = GRinGt, (2.21D)
donde se define la inscattering function® como
PILEED WA NN (2.22)

Nétese que la ecuacién (2.21a) es valida para sistemas fuera del equilibrio, por la dife-
rencia en gy pp-

Puesto que tiene la suposicién de que los electrones no interactian (de forma elec-
trostédtica) entre si en el nanosistema, la funcién de correlacién de éste sélo estd dada
por los electrones que los contactos intercambian al sistema (véase (2.21a)).

2.3. Corriente en sistemas abiertos

Para obtener la ecuacién de la corriente en un sistema abierto, como lo es el caso de la
figura 2.1, con el método NEGF descrito en la seccién anterior, se recurre al operador de
proyeccion [¢) (1| (estados de los electrones en el sistema, véase (2.12)). Considerando
la ecuacion de Schrodinger, la evolucion temporal del operador de proyecciéon sigue

d 1
10 Wl = - [H, ) ] (223

Noétese que esta ecuacién tiene la forma de una ecuacion de continuidad, reflejando
una conservacion de densidad de probabilidad. Dado que el sistema estd conectado
a los reservorios, donde electrones salen y entran en todo momento de la conexién,
la probabilidad no se puede conservar. Considerando transporte estacionario, la parte
temporal de (2.23) se anula y el conmutador proporciona los electrones que entran y

“no confundir con las funciones espectrales As/p :=Gg/pl's/p G;/D que dan la densidad de estados
de los electrones en los reservorios y no en el nanosistema

®Se usan las expresiones (2.17) y (2.16), y que |®s/p) (®Pp/s| = 0 porque no hay acoplamiento entre
contactos .

SLa inscattering function describe como se inyectan los electrones por los contactos.
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salen del sistema, de tal forma que el operador de corriente se puede definir como
e (2.8) i€
1= S ) i) ) T 6 (2.24)

donde e es la carga del electron.

Los elementos de la diagonal del operador de corriente

e
LY =) (HyGj - GiHji) (2.25)

J
describen la corriente total que fluye al i-ésimo sitio. De este modo, los elementos de
la suma dan la corriente local que fluye entre el i-ésimo y el j-ésimo sitio:

e 2e N
I = - (ti; G — t;:Gy) = 5 Tm (t5,GF) - (2.26)
Asfi, la corriente total de electrones con energia F a través del sistema estd dada por’
I(E) == Tr (I?) = %Tr (SinA —TG") . (2.29)

Como el flujo entrante de S y saliente a D de electrones en el nanosistema es el mismo,
la corriente total es igual a cero; esto se puede observar de la definiciéon del operador
de corriente (2.24), tomando en cuenta la invariancia de la traza bajo permutaciones
ciclicas. Por ello, para sélo calcular la corriente hacia el drenaje Ip, que es distinta de
cero, basta con separar £ y I" en la contribucién de cada contacto, de tal forma que
se obtiene

In(E) = %Tr(EiL?}A —TpG™). (2.30)

Al integrar sobre la energia, se llega a la formula de Landauer para la corriente a través
del nanosistema

e
Ioi= [ I(EYIE = § [ Tos(E) (F(E ~ us) - (B - up) dE, (2.31)
donde se define la funcion de transmision
Tps = Tr(IpGLsGT). (2.32)

La funcién de transmisién Tpg da la probabilidad de que un electrén inyectado de la
fuente S se transmita por el sistema al drenaje D, y depende de la energia E con la
que el electréon es inyectado.

"El operador de corriente puede reescribirse como

1,6 “2Y goxinat - gxtaiH (2.27)
CL9 gyin _yingt 4 gyl st - neninGt (2.28)
G7L G"’L

donde ¥ = Xs+Xp yI' ='s+I'p. Usando (2.19), (2.20) y la invariancia de la traza ante permutaciones
ciclicas, se obtiene (2.28).
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Capitulo 3

Grafeno y Heterouniones

Este capitulo esta dedicado a la aproximacién de las propiedades electrénicas del gra-
feno, usando la descripcion del modelo de amarre fuerte a primeros vecinos, que exponen
Foa-Torres et. al [17] y Castro Neto et. al [2]. Ademads, se hace la descripcién del dopaje
en nanocintas de grafeno y se introduce la Ley de Snell de Electrones (LSE) desde la
aproximacion semicldsica. Finalmente, se hace una descripcién de los contactos usados
en los calculos numéricos presentados en este trabajo de investigacion.

A lo largo del capitulo, se puntualiza la forma en que se generan las uniones pn, va-
riando los pardmetros de la LSE; ademaés, se presenta el modelo de banda ancha para
los contactos, y se hace la descripcién detallada de como se inyectan los electrones a la
nanocinta dopada por uno de sus bordes.

3.1. Caracteristicas del grafeno

El grafeno es un material que estd compuesto de atomos de carbono, donde la red
tiene la estructura de panal de abeja. Por la estructura electrénica del carbono en el
estado basal, 15%2s522p?, los orbitales 2s y 2p contienen cuatro electrones de valencia;
aun mas, el orbital 2p contiene dos electrones no apareados. Sin embargo, el carbono
puede maximizar el nimero de enlaces para reducir la energia del sistema, por lo que
reorganiza los electrones de valencia en el estado excitado 1522s'2p3, produciendo una
hibridacién entre los orbitales 2s y 2p, que para el caso del grafeno se generan tres or-
bitales hibridos sp? (combinando los orbitales s, p, y py) y un orbital 2p puro (orbital
pz), donde cada orbital resultante alberga un electrén de valencia [18]. Por un lado,
al combinarse los orbitales s, p, y p, y producirse los orbitales sp?, dichos orbitales
sp? se traslapan a primeros vecinos formando enlaces frontales denominados enlaces
tipo o; ya sean enlaces o (enlazante) o o* (antienlazante). Por otro lado, el traslape
entre orbitales p, paralelo a primeros vecinos produce enlaces tipo ; ya sea enlaces 7
(enlazante) o 7* (antienlazante).

Los orbitales sp? se mantienen en el plano de la hoja de grafeno, y tienen entre si

11
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un angulo de 120°; el angulo entre estos orbitales da la estructura de red de panal. El
orbital 2p, es perpendicular a la hoja de grafeno. Véase la figura 3.1 donde se muestra
la posicién de los orbitales de un atomo en grafeno y los enlaces entre orbitales de
vecinos. Los enlaces o son enlaces covalentes muy fuertes, y por ello se determina la
estabilidad y las propiedades elasticas de la red del grafeno. Los enlaces m son maés
débiles que los enlaces 0. Como la brecha energética entre las bandas o y ¢* es muy
grande alrededor de la energia de Fermi (véase figura 4a en [19]), se desprecian estos
enlaces en la descripcion de las propiedades electrénicas; por ello, en el transporte
electrénico sélo se trabaja con los orbitales p, (enlaces 7). Los enlaces m y 7* dan lugar
a una banda de valencia y a otra de conduccién, que se unen en los puntos de Dirac,
en la energia de Fermi para el grafeno homogéneo' (no dopado).

N

- @

Orbital sp?

Lk

Figura 3.1: Orbitales para los d4tomos del grafeno. Los orbitales sp? se mantienen en el
plano, y hay entre ellos un dngulo de 120°, mientras que el orbital p, es perpendicular a
la hoja de grafeno. El traslape de los orbitales sp? forman enlaces tipo o (dados por la
hibridacién de los orbitales s, p; v py), ¥ €l traslape de los orbitales p, paralelo a primeros

vecinos forman enlaces tipo 7. En el recuadro rojo se presenta la forma del orbital hibrido

sp2.

Figura modificada de [17, fig. 2.1a].

3.1.1. Red de grafeno

Los atomos de carbono en el grafeno se acomodan en una red hexagonal, comiinmente
llamada red de panal de abeja, como se muestra en la figura 3.2a. Esta estructura se
describe matemadaticamente por una red triangular con dos atomos en la celda unitaria
(A 'y B) y una base dada por {a1,az}:

a; = % (3\/5) . ag= % (3,—\/3) : (3.1)

donde ag = 1.42 A es la distancia entre dtomos en el grafeno [2, 17]. Como hay dos
atomos en la celda unitaria, cada tipo de atomo forma una subred triangular, como

'Por la forma de la estructura de bandas, también se puede llamar grafeno neutro. Véase figura
3.3.

12



3.1 Caracteristicas del grafeno

se observa en la figura 3.2a, donde los dtomos amarillos forman una subred A y los
verdes la subred B. Dados los vectores de la red real, los vectores de la red reciproca
del grafeno estdn dados por {by,ba}*:

by = 2% (1\/5) . by T (1, —\/§> . (3.2)

3@0 3(10

En la figura 3.2b se muestra la (primera) zona de Brillouin (BZ) con los vectores de la
red reciproca. Obsérvese que la red reciproca también es hexagonal, y esta rotada 90°
respecto a la red real.

(b)

Figura 3.2: En (a) se muestra la red real del grafeno, que es una red hexagonal bidimen-
sional, con {aj,az} como vectores de la base y la celda unitaria en linea gris punteada.
Los puntos verdes y amarillos forman una subred triangular de forma independiente. La
distancia entre d4tomos estd dada por ag = 1.42 A. En (b) se muestra la BZ para el grafeno,
que también es hexagonal; los vectores de la red reciproca son {by, bz}, y los puntos K y
K’ se encuentran en las esquinas de la BZ.

Las esquinas en la BZ tienen una importancia en la fisica del grafeno, dado que son
puntos de alta simetria. De las seis esquinas, sélo dos son no equivalentes (las otras
se pueden escribir usando estos puntos y vectores de la red reciproca), que se denotan
como K y K'. Para este caso estos puntos también se llaman valles o puntos de Dirac®
(por razones que se aclaran mas adelante). En el espacio de los momentos, se definen
los puntos K y K’ como

2 1 2T 1

2Se usa la condicién a; - b; = 2md;; entre los vectores de la red real y la red reciproca.
3No siempre coinciden los puntos de Dirac con los puntos de simetria K y K’, pues cuando hay
deformaciones, estos puntos no concuerdan [20, 21].

13
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3.1.2. Hamiltoniano para grafeno

De la figura 3.2a es sencillo ver que los primeros vecinos de un dtomo de la subred A
(B) son parte de la subred B (A). Teniendo en cuenta que se hace la descripcién de
amarre fuerte a primeros vecinos y que para el transporte cudntico en grafeno sélo se
consideran los orbitales p., desde (2.1) se tiene que el Hamiltoniano para el grafeno
esta dado por
H=3c|Po) (P =t Y (1PA) (PP + Hee) (3.4)
b (6,9)

donde |Pf) es el estado normalizado (por el nimero de celdas unitarias) en el orbital
p. del i-ésimo sitio de la subred a € {A, B}, (i,j) denota los primeros vecinos (con
t = 2.8eV [2, 12] como parametro de acoplamiento) y ¢; es la energia de sitio, que
jugara un papel importante en el grafeno dopado.

3.1.3. Propiedades electronicas de las nanocintas de grafeno

Para obtener el espectro energético (como es la energia en funcién del momento en el
espacio reciproco) del grafeno homogéneo, es decir, que no estd dopado (¢; = 0 para
todos los sitios en (3.4)), se debe encontrar una solucién para la ecuacién de Schrodinger.
De acuerdo con el teorema de Bloch, la eigenfuncién evaluada en la red periédica en
las posiciones R; y R; difieren por un factor de fase e (Ri—Ry)  Pyesto que hay dos
atomos en la base del grafeno, se hace el ansatz

i) =Y e B (ca|Pp) +cB|Py)) (3.5)

donde Ry, es un punto en la red del grafeno y k = (k,, ky) es el vector de onda, que se
limita a la BZ. Considerando que los orbitales cercanos no se superponen, entonces se
cumple que <Pf‘|Pf ) = dap0ij (o, f = A, B). Asi, usando esta relacién de ortogonalidad
en la ecuacién de Schrédinger, al multiplicar (P por la izquierda, se tiene el problema

de eigenvalores (sz N H "”S(k)> <z2> — E(K) <22) , (3.6)

donde al considerar los tres primeros vecinos se tiene que [12]

A . 3
Hap(k) = —teBkzao |1 4 9e=3kea0/2 (g ({kya())] ) (3.7)

La relacion de dispersién energética se obtiene al diagonalizar la matriz correspon-
diente del Hamiltoniano en (3.6), haciendo el determinante cero. De este modo, se
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obtienen las eigenenergias [2, 12, 19, 22]

3 5 1/2
3+ 2cos (\/gkya0> + 4 cos <2kyao> cos (2kxa0>] . (3.8)

En esta expresién, el signo negativo corresponde a la banda 7 y el positivo a la ban-
da 7*. Se verifica que para ambas bandas, en los puntos K y K’ la energia es cero,
Ek = K) = E(k = K’) = 0, siendo también estos puntos donde ambas bandas se
tocan. En la figura 3.3 se muestra la relacion de dispersién (3.8) en la BZ. Estos resul-
tados fueron presentados por primera vez en 1947 por Wallace [22].

Bi(k) =+t

Dado que por cada dtomo en la red de grafeno (homogéneo) se consider6 un orbital
P, por atomo, entonces la banda 7w estd llena mientras que la 7" se encuentra vacia,
por lo que la energia de Fermi entre las dos bandas es Er = 0. Asi, la banda positiva
corresponde a la banda de conduccién y la banda negativa a la de valencia* (véase la
figura 3.3).

E[t]

Figura 3.3: Relacién de dispersién (3.8) para el grafeno. La zona de Brillouin se ilustra por
lineas negras. La banda positiva y la banda negativa son simétricas, respecto a la energia
de Fermi Fr = 0, donde dichas bandas se cruzan. En esta relacién de dispersién, la banda
de valencia es la negativa y la banda de conduccién es la positiva. Se hace un acercamiento
de la relacién de dispersién cerca de los puntos K (puntos negros) y K’ (puntos grises),
donde se ilustran los conos de Dirac. Figura modificada de [12, fig. 5.16a].

3.1.4. Electrones de Dirac

Centrando el estudio en los puntos de Dirac, donde las bandas de valencia y con-
duccién se tocan (véase figura 3.3), se toman en cuenta los vectores cercanos al punto
K (0o K'), de tal forma que q := k — K << 1 (q := k — K’). Haciendo una expansién
de Taylor de la relacién de dispersién (3.8) alrededor de los puntos K y K’ (véanse las

“Por ello, también puede referirse al grafeno homogéneo (g; = 0) como grafeno neutro.
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definiciones (3.3)), se obtiene que

E. (q) = +hvrlq| , (3.9)

donde vg es la velocidad de Fermi, definida por
_3aopt _
Vp = W ~
La relacién de dispersién obtenida alrededor de los puntos de Dirac es lineal y simétrica
respecto al nivel de Fermi.

Las propiedades electrénicas alrededor de los valles K y K’ imitan a las propieda-
des que tienen los fermiones relativistas (o de Dirac) sin masa, formando los conos de
Dirac. Los fermiones relativistas tienen una “velocidad de la luz efectiva” de 10°m/s
[19], que es dos dérdenes de magnitud més pequena que la velocidad de la luz c. Es por
ello que se puede hacer una descripcién efectiva cerca de los puntos de Dirac, a la que
se llamard la aprorimacion de Dirac.

Para hacer la descripcién de Dirac se hace una expansion de (3.7) alrededor de los
puntos de Dirac K y K/, llegando a que

Hap =~ —hvp (igz £ qy) , (3.11)

donde el signo positivo corresponde alrededor del punto K y el negativo alrededor del
punto K’. Con esta expresion se obtienen los siguientes Hamiltonianos efectivos cerca
de los puntos de Dirac:

_ 0 1z + qy _ 0 iz — Qy
Hyg = —hop <—iqm +a 0 , Hygr = —hup P 0 . (3.12)

La relacién de dispersion lineal (3.9) corresponde a las eigenenergias de los Hamilto-

nianos efectivos Hy ks Los eigenestados para los Hamiltonianos (3.12) estan dados
como

1 1 iqr 1 1 iqr
|7!}K,s> - E <_Se—i9q> € ) W}K’,s> - ﬁ Seieq € ’ (3'13)
donde s = %1 es el indice de banda: s = 41 es para la banda de conducciéon y s = —1

es para la banda de valencia; ademas, 6, = arg (i¢, + q,) es la fase entre las subre-
des A y B. Estos eigenestados se obtienen a partir de poder escribir el Hamiltoniano
(3.12) en términos de las matrices de Pauli y el momento angular [2, 17]. Como los
eigenestados son vectores de dos componentes, donde cada entrada da la amplitud de
la subred A y B, se introduce el término de pseudoespin de subred; en grafeno aparece
ademads el pseudoespin de valle (que estd relacionado con la polaridad respecto a los
puntos K y K'). Asf, el pseudoespin de subred es el biespinor de los eigenestados (3.13).

En la figura 3.4 se presenta la relacién de dispersién (3.8) para la trayectoria de
lineas rectas entre los puntos I', K y K’ de la BZ, y también se muestra la relacién de
dispersion lineal (3.9) alrededor de los puntos de Dirac, donde cerca de estos puntos la
relacion de dispersion lineal es muy similar a la relacién de dispersion calculada con el
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Hamiltoniano de amarre fuerte. En la figura 3.4b se hace un acercamiento alrededor del
punto K (el acercamiento es equivalente alrededor del punto K’), donde se muestra que
cuando se trabaja con energias de 0.1t por encima o por debajo de la energia de Fermi,
la aproximacion de Dirac es completamente valida; es importante tomar en cuenta esto
al trabajar con grafeno dopado, como se expondrda mas adelante, pues asi se asegura
que se tienen fermiones relativistas que se describen con un Hamiltoniano de Dirac®.

0.2

0.15

0.1

1 0.05

E[t]
p
Eflt
o

D g -0.05
-01

-0.15

-0.2
r K K' r K

(a) (b)

Figura 3.4: Relacién de dispersién entre los puntos T', K y K’ en la BZ. Las curvas
azul y naranja corresponden a las bandas de valencia y conduccién, respectivamente. Se
indica la energia de Fermi, asi como la relacién de dispersion lineal alrededor de los puntos
de Dirac, en linea discontinua negra. En la parte superior de (a) se muestran las lineas
rectas entre los puntos (en verde); figura modificada de [12, fig. 5.16b]. En (b) se realiza
un acercamiento sobre el punto K, donde se observa que las relaciones de dispersién (3.8)
v (3.9) son muy similares para energfas en [—0.1¢, 0.1¢].

3.2. Heterouniones en grafeno

El tamano de las nanocintas tratadas en este estudio es de 170nm x 200nm. Debido a que
la longitud de camino libre medio para el grafeno es de 1 um a temperatura ambiente,
entonces el transporte de electrones es balistico [24, 25]. Por ello, se pueden describir
las trayectorias de los electrones como rayos. Esto permite que en las heterouniones con
grafeno se pueda observar una analogia con la éptica. Una de las primeras utilidades
que se vieron aprovechando esta analogia fue realizar lentes de Veselago, que requieren
de indices de refraccién negativos, y también lentes super-divergentes [4, 5]. Con una
interfaz suave en grafeno mediante un potencial electrostatico externo, se han podido
proponer colimadores de haces de electrones [6] y realizar de forma experimental guias
de haces de electrones [7], por mencionar algunos ejemplos. La idea consiste en poner

5 . . . . ’ .. ’

°En este contexto, un Hamiltoniano de Dirac es el que describe particulas relativistas con espin
semientero. La teoria de Dirac es la primera que involucré a la relatividad especial en la mecanica
cuéntica. [23]
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compuertas a cada regién que se quiera dopar, de forma que dicho voltaje genere un
dopaje, elevando o bajando el nivel de Fermi de la nanocinta de grafeno (véase figura
1.1). Recientemente, se ha logrado un potencial abrupto en el grafeno [10], al que se le
denomina de perfil atémico (atomically sharp en inglés).

3.2.1. Dopaje tipo n y p en grafeno

En el estudio del grafeno dopado, los trabajos estéan realizados principalmente mediante
dos métodos: modificacién quimica y ajuste por potencial electrostatico [11]. El primer
método se realiza introduciendo atomos de diversos elementos o compuestos, ya sea
absorbiéndolos o sustituyéndolos en las cintas de grafeno; esto produce una brecha de
la estructura de bandas. Usando un potencial electrostatico, se utilizan compuertas de
voltaje para generar el dopaje, y no se produce brecha energética en los conos de Dirac.
En esta tesis se estudia el grafeno dopado a partir de un potencial electrostatico.

El nivel de Fermi para el grafeno homogéneo queda en los puntos de Dirac, donde
se tocan las bandas de valencia y conduccién (véase figura 3.3). Usando un potencial
electrostatico es posible ajustar el nivel de Fermi para hacer un dopaje tipo n o p.
Aumentando el nivel de Fermi sobre el punto de Dirac a la banda de conduccién, se
obtiene un dopaje tipo n; por el contrario, al disminuir el nivel de Fermi a la banda de
valencia, se obtiene un dopaje tipo p. En la figura 3.5 se muestra el nivel de Fermi en
los conos de Dirac, comparado con el grafeno homogéneo, tratado en la seccién anterior.

Energia

Dopaje tipo n

I V>0

V<0

Dopaje tipo p
Grafeno
Homogéneo/Neutro

Figura 3.5: Tipos de dopaje. Para el grafeno homogéneo se muestra que el nivel de Fermi
(indicado con linea discontinua gris, se ilustra en verde los estados ocupados) estd situado
en la unién de las bandas de valencia (cono inferior) y conduccién (cono superior). Para
el dopaje tipo n, el nivel de Fermi aumenta sobre el punto de Dirac y se mantiene en
la banda de conduccién. Para el dopaje tipo p, contrario al dopaje n, el nivel de Fermi
disminuye bajo el punto de Dirac y se mantiene en la banda de valencia. V} es el potencial
electrostdtico aplicado para dopar el grafeno (sea dopaje tipo n o tipo p).

Aplicando un potencial electrostatico V[, constante al grafeno homogéneo, se obtiene
el dopaje: si Vy es positivo se tiene un dopaje tipo p, y si es negativo un tipo n. El
ajuste por el potencial electrostatico en el nivel de Fermi estda dado precisamente por el
valor del potencial V{ (positivo o negativo segin el caso), como se observa en la figura
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3.2 Heterouniones en grafeno

3.5. Por ello, la aplicaciéon de Vy es equivalente a cambiar el cero de la energia, y el
Hamiltoniano cerca de los puntos de Dirac queda dado por

d __ Vo —iqy — Qy d Vo —iqy + qy
Hy = hop (iqm — 4 I ) ) Hy = hop (iqa; +aq Vo ) . (3.14)
donde Vj puede ser un potencial por partes (véase figura 3.6), como lo presentan Allain
y Fuchs en [26]. Las eigenenergias de este Hamiltoniano estan dadas por E{ = Vp+ E4,
donde Ey estd dada por (3.9) para vectores de onda cercanos a los puntos de Dirac;
sus eigenestados siguen siendo los estados de (3.13).

Puesto que se hace la consideracion de las energias de sitio €; = 0 para todos los si-
tios en grafeno neutro, la forma de implementar el grafeno dopado con el Hamiltoniano
de amarre fuerte es asignar un potencial local ¢; = Vj en (3.4), como lo hace Naumis
en [27] simulando dopaje por impurezas. Esto permite que en grafeno dopado el nivel
de Fermi Er cambie respecto a los puntos de Dirac, dependiendo del signo y magnitud
del potencial de dopaje Vj.

Un hueco (hole en inglés) es la ausencia de un electrén en una banda llena, por
lo que tiene una carga positiva, ademas de tener el momento q opuesto al electrén.
Dado que en la regién tipo p el nivel de Fermi se encuentra en la banda de valencia, es
importante decir que el electrén en la regién p no se convierte a un hueco [26].

3.2.2. Unién pn: Potencial abrupto y potencial suave

En la 6ptica geométrica, la propagacién de las ondas, que pueden representar fotones o
electrones, se describen como trayectorias de particulas puntuales. Esta aproximacién
es valida cuando se cumple la condicién

ap K )\F, (3.15)

donde ap = 0.142 nm es la distancia entre dtomos en la red del grafeno (véase figura
3.2a) y Ap es la longitud de onda asociada a los electrones inyectados con energia u
(véase ecuacion (3.32)), que estd en el orden de 102 nm.

Como ya se mencioné en la seccién anterior, el potencial de dopaje Vj puede ser por
partes, para formar distintos tipos de uniones (pn, pp’, nn'). Si la interfaz de la unién
tiene un ancho w;,;, entonces se tiene que:

e El potencial abrupto cumple al condicién Agp > win:.
e El potencial suave se tiene cuando A\p < win:.

En la figura 3.6 se muestra el perfil del potencial para ambos tipos de interfaz. En el
espacio reciproco, la distancia entre los valles es |K — K'| ~ 1/ag. Un potencial suave
s6lo puede causar cambios Ak ~ 1/w;,: < 1/ap en el espacio de momentos, por lo
que no puede causar dispersién entre los valles [26]. Un potencial abrupto (wj,: ~ ag)
puede generar grandes cambios Ak ~ 1/ag, por lo que es posible la dispersién entre los
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3. GRAFENO Y HETEROUNIONES

valles; sin embargo, este estudio queda fuera del alcance de esta tesis, y se deja como
trabajo a futuro.

Concentrandose en la descripcién en las uniones pn, como la que se muestra en
la figura 1.1, el potencial de dopaje Vj es considerado con invariancia traslacional en
la direccion gy, de modo que sélo varia respecto a la coordenada xz. Se asume que es
infinitesimalmente pequeno el voltaje bias que se aplica entre las terminales (como en
la figura 1.1) para que se produzca el transporte electrénico y por ende, se estudia el
flujo de electrones que se inyecta con una energia fija p por el contacto fuente S.

Un fenémeno de transporte sobresaliente en las heterouniones de grafeno es la au-
sencia de retrodispersion cuando se tienen incidencia normal a la interfaz de la unién
[26, 28]. Para explicar esto, se retoma el concepto de pseudoespin de subred, que co-
rresponde al biespinor de los eigenestados (3.13), y representa la distribucién de los
eigenestados en las subredes A y B. Dado que el pseudoespin esté caracterizado por el
valor de 0, = arctan(q./qy), este dngulo es el que diferencia el valor de las componentes
del biespinor y por ello puede denominarse como el pseudoespin. Una onda electrénica
con incidencia normal tiene como componentes del vector de onda g, > 0y g, = 0,
por lo que tiene pseudoespin de 6, = 7/2; una onda reflejada en direccién opuesta a
la incidente tiene como componentes ¢, < 0y g, = 0 y su pseudoespin es §, = —7/2.
Asi, el pseudoespin de la onda reflejada es opuesto al de la onda incidente. Ademas,
el potencial de dopaje Vi que se aplica a la nanocinta es simétrico en el espacio de
la subred, es decir, actia de la misma forma en ambas subredes, como se observa en
los Hamiltonianos (3.14). Por ende, el potencial no puede modificar el pseudoespin de
subred. De este modo, no es posible que exista la onda reflejada, por lo que no hay
retrodispersion.

Considerando un potencial abrupto, como en la figura 3.6a, el potencial es cons-
tante en cada regién (con valor n en la regién n y valor p en ala regién p) y en la
interfaz el potencial cambia en forma de escalén (wiy ~ agp). Para este caso se con-
sidera p > 0, lo que permite poner el valor del potencial de dopaje de la regién n en cero.

Para el caso del potencial suave, la nanocinta se divide en tres regiones: la regién
n, la regién de interfaz y la region p. Para las regiones n y p, el valor del dopaje es
constante, mientras que en la interfaz el potencial de dopaje aumenta linealmente, como
se muestra en la figura 3.6b. Se considera que el potencial suave aumenta linealmente
porque es sencillo hacer una descripcién analitica [6, 26] y se es usado en experimentos
[24]. Considerando un dopaje simétrico’, justo en la parte central de la interfaz el
potencial toma el valor de la energia u, y la regién de interfaz se puede dividir en dos
regiones (Vo < py Vo > p) con ancho w (wjy; es el ancho total de la interfaz). Con lo
dicho anteriormente, para estar en el régimen de potencial suave, es necesario que se

5Si el valor del potencial de dopaje en la regién tipo n y tipo p es n y p, respectivamente, un
potencial simétrico es cuando las diferencias p —n y p — p son iguales.
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3.2 Heterouniones en grafeno

cumpla la condicién

Ap < w, (3.16)

como lo presentan Cheianov y Fal’ko en [6].

Interfaz
Region tipon Region tipon

x
W W
Region tipo p A Region tipo p
Wi

(a) (b)

Figura 3.6: Esquema del potencial de dopaje de una unién pn en el espacio real. Se
considera una energia de Fermi pu > 0. n y p representan el valor constante del potencial
de dopaje V; (en linea verde) para las regiones m y p, respectivamente. Se presenta la
propagacién de los electrones con flechas verdes (banda de conduccién) y rojas (banda de
valencia). (a) representa un potencial abrupto, que cambian de forma escalonada entre
regiones. En (b) se presenta un potencial suave con un dopaje simétrico, con una regién
de la interfaz de ancho w;,; donde el potencial incrementa de forma lineal del valor n a
p. La linea punteada en la interfaz marca la parte media de la interfaz, donde el valor del
potencial es p. Figura modificada de [26, figs. 2, 6].

3.2.3. Ley de Snell de electrones (LSE)

En una unién pn se puede describir la propagacion electrénica dentro de un esquema
semicldsico, similar a la optica geométrica de rayos [29]. De este modo, se puede tratar
la propagacién de los electrones en la uniéon pn como un haz de luz propagiandose en
dos medios distintos.

Considerando la energia de inyeccién g > 0 como en la figura 3.6, se tiene que
n < p < p. Un electrén incidente a la interfaz entre las regiones n y p, se puede
describir con un vector qj, que hace un dngulo 6 con la normal a la interfaz (en este
caso, paralela al eje x); este electrén incidente puede reflejarse en la misma regién n o
transmitirse a la regién p. Si se transmite a la regiéon p, puesto que el electrén ahora
estd en la banda de valencia, el vector de onda y la velocidad de grupo son contrarias
(véase figura 3.7); esto da lugar a una refracciéon anémala: refraccion negativa’.
El electrén reflejado tiene un vector de onda q, que forma un angulo 6, = —6 (por
conservaciéon de momento) con la normal a la interfaz. El electrén transmitido tiene un
vector de onda qt, haciendo un angulo ¢ con la normal a la interfaz. En la figura 3.7 se

"Tomando como referencia la refraccién de la luz entre dos medios, donde el rayo estd por un lado
de la normal a la superficie y pasa al lado opuesto de ésta al pasar al otro medio, en la refraccién
negativa el rayo se mantiene del mismo lado de la interfaz en ambos medios.
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muestra el esquema de dngulos para la reflexién y transmisién por el dngulo incidente.
De la figura, los vectores incidente, reflejado y transmitido estan dados a partir de la
interfaz como

ai = (¢z: qy) = A (cosf,send) , (3.17a)
U = (= 4o, gy) = = (~ cosbsend) (3.17b)
AN A 4
at = (qmqy) = g (—cos ¢,seng) . (3.17¢)
y y
qr Vi
" Y>\
0 % 0 Y
/\< . /\ §
gi v;
E i B E 7 e

Figura 3.7: Electrén con energia p que incide en una interfaz de una unién pn. A la
izquierda se presentan los vectores de onda y a la derecha las velocidades de grupo; note
el cambio de direccion en la regién p. El vector de onda incidente es q;, el reflejado es q,
y el transmitido es qy; con los mismos subindices se senalan las velocidades. Se indican en
las figuras las direcciones de los vectores y de los dngulos (positivos en sentido horario).
Figuras modificadas de 26, fig. 4] (izq.) y [29, fig. 10.13] (der.).

Al transmitirse, la invariancia traslacional del sistema en la direccién y lleva a la
conservacién del momento en y [29]; esta conservacién del momento implica que ¢, = q;,
y permite llegar a una relacion entre los angulos 0 y ¢:

(n—n)send = (u — p) seng. (3.18)
Considerando los perfiles de potencial de dopaje de la figura 3.6, donde la energia de
Fermi 4 > 0 y n = 0, se tiene la siguiente relacion entre dngulos
senf  pu—p

v R (3.19)

La expresién (3.18), y concretamente para esta tesis la expresion (3.19), se denomina
la ley de Snell de electrones (LSE), por ser la andloga a la ley de Snell en 6ptica
geométrica. En la LSE, los que juegan los papeles de indice de refraccion, son las
diferencias de potencial: p y p —p. Como p —p < 0, el fenémeno de la refraccién
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negativa surge. La condicién de angulo critico® a partir de la LSE est4 dado por

0. = arcsen (29;'“> . (3.20)

Para conocer cudl es la probabilidad de que se transmita el electrén entre las regio-
nes, se recurre a los eigenestados del Hamiltoniano de Dirac (3.13) encontrados en la
subseccion Electrones de Dirac. Considerando sélo un valle en la descripcién de elec-
trones de Dirac, de la figura 3.6 se tiene que la funcién de onda en la regién n es |¢7),
compuesta por el electrén incidente y reflejado, y en la region p es |¢7), donde estas
funciones estan dadas como

1, ; 1 ; 1
_ iqyy | iqzT ) o —iqzT )
Y1) = —ﬂe v {e <—e_19> re <—e+19>} , (3.21a)

1 . . 1
_ telY oidzT ‘ 3.21b
|¢II> \/§ e € <+ez¢>> ) ( )

ya aplicando la LSE, siendo r y ¢ las amplitudes de probabilidad de reflexion y trans-
mision.

Por la discontinuidad en la interfaz se usa la condicién de frontera y la conservacién
de corriente [¢7) |~ = |¥11) i+ [4, 26], obteniendo que r+t = 1 y que los coeficientes
semiclasicos de transmisién (7') y reflexién (R) estan dados por

cos ¢ cos fseng
~ cosf | |2 B 2 (0+¢)’ (3:22)
COS <T)
2 (0+¢
o2 (259)
R=r|"= (3.22Db)

9 (040
COS (T)

El coeficiente de transmisién para el potencial suave con dopaje simétrico es tratado por
Cheianov y Fal’ko en [6]; a continuacién, se dard una breve explicacién de su deduccién.

Siendo el vector de onda incidente q; = (gz, gy), si ¢y = 0 (incidencia normal, § = 0)
la transmisién es total por ausencia de retrodispersién. Si ¢, # 0 (8 # 0), entonces
qy es constante por la invariancia traslacional en y. Cerca de la mitad de la interfaz
(E = p) hay una zona cldsicamente prohibida (zona sombreada en rojo claro en la
figura 3.6), donde los electrones pasan a través de ella mediante ondas evanescentes
(gz(z) — ik(x)). Al considerar la amplitud de probabilidad del tunelaje a través de
ondas evanescentes y usando la aproximacion (3.16), se llega a que el coeficiente de
transmisién para el potencial suave estd dado por [6, 26]

T () = = mhrw)sen®d (3.23)

8El dngulo critico es aquel d4ngulo de incidencia a partir del cual la transmisién de corriente entre
las regiones es nula, o de otra forma, toda la corriente se refleja.
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donde kf es el vector de onda de Fermi asociado a los electrones incidentes y w = wjp; /2
es el ancho de la region de la interfaz que tiene el potencial de dopaje sobre (o debajo)
del nivel de Fermi (véase figura 3.6Db).

3.2.4. Simulacion de uniones pn

A continuacién se hace la descripcion detallada de la simulacién de una nanocinta do-
pada, de tal forma que se hace una unién pn, tanto con potencial abrupto como con
uno suave.

Para realizar los cdlculos numeéricos, se utilizan las unidades naturales del sistema:

= Las longitudes se miden en multiplos de la distancia entre atomos ag en la red
del grafeno; asi que en las ecuaciones presentadas anteriormente se define ag = 1.
Recordar que el valor de la distancia entre 4tomos para el grafeno es ag = 1.42 A
(2, 17].

= La energia es medida en multiplos del parametro de acoplamiento entre primeros
vecinos t; como consecuencia de ello, en las ecuaciones anteriores se define ¢t = 1.
También el potencial electrostatico para dopaje estd en multiplos de t. El valor del

parametro de acoplamiento entre primeros vecinos para el grafeno es t = 2.8 eV
(2, 12].

» La corriente se mide en sus unidades naturales e/h (con t = 1).

El tamano de la nanocinta de grafeno estd dada por L, x L,, donde L; es la lon-
gitud en la direccién correspondiente (dadas en el espacio real); estas longitudes son
multiplos de ag.

El dopaje de las nanocintas de grafeno se hace a partir de la asignacién de un po-
tencial local en cada sitio de la red; es decir, hay un valor de la energia de sitio ¢; por
atomo (véase ecuacién (3.4)).

Tratando primero una unién pn con una interfaz abrupta (con potencial abrupto),
la nanocinta se divide en dos regiones, como se muestra en la figura 3.8a. Un potencial
n es asignado a los sitios naranjas y uno p a los sitios azules. La interfaz se indica con
una linea discontinua gris. En la parte superior de la figura se esquematiza el perfil del
potencial de dopaje asignado en la nanocinta.

Puesto que un objetivo especifico de este trabajo es comparar el flujo de corriente
con la expresion semicldsica (3.18) para la LSE, se requiere modificar los parametros
que involucran esta expresion. Siendo p > 0 la energia de inyeccion de los electrones a la
nanocinta, se fija el potencial n = 0 (véase figura 3.8) para todos los célculos realizados
v que son presentados en el capitulo de resultados; ademaés, en la unién pn se considera
que p < p. Asi, a partir de ahora la expresién (3.19) es la que se considera al referirse
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3.2 Heterouniones en grafeno

a la LSE. Se debe tener en cuenta que p, (p — ) < 0.1 para asegurar estar dentro de
la descripcién de Dirac. Recordar que la energia y el potencial son multiplos de t.

V(x)

.
x
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|
|
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Figura 3.8: Dopaje y dngulo de la interfaz para un potencial abrupto. En (a) se muestra
el dopaje de la nanocinta de grafeno (con el perfil del potencial aplicado respecto a la
direccién ), donde la linea discontinua gris representa la interfaz entre la regién n y la
regién p. En (b) se muestra el dngulo de la interfaz y la distribucién del dopaje producida
en la nanocinta.

Otra variable es el angulo de incidencia 6 de los electrones en la interfaz. En lugar
de modificar el angulo de inyeccién en la nanocinta, se modifica el angulo de la interfaz
y se inyectan los electrones en la direccién x, debido a la equivalencia entre ambos casos
(véase apéndice A?). En la figura 3.8b se muestra la forma en que se modifica el 4ngulo
de la interfaz, y la distribucion del dopaje en los sitios de la red como consecuencia
de modificar el angulo. El sentido que muestra el angulo 6 asegura que el dngulo inci-
dente de los electrones sea positivo con respecto a la normal de la interfaz. El vértice
del d4ngulo de la interfaz se ubica en el punto medio'’ Xy = {Zm,ym} que se puede

9Debido a que se cambia el d4ngulo de la interfaz, y no el 4ngulo de inyeccién, entonces la invariancia
del potencial es en la direccién paralela a la interfaz.

10F] punto medio en la figura 3.8b se localiza en la interseccién de la interfaz con la linea punteada
negra. Asi se sigue la posicién del punto medio en todos los casos, aunque se omita dibujar la linea
punteada negra.
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modificar a conveniencia.

Wint

Figura 3.9: Dopaje con potencial suave. Se muestra el dopaje de la nanocinta con el po-
tencial suave (véase el perfil en la parte superior), donde la zona de interfaz estd delimitada
por lineas discontinuas grises; la linea negra punteada marca el mitad de la interfaz, donde
el potencial iguala la energia de Fermi. Siguiendo con la convencién, el naranja representa
el dopaje tipo n y el azul tipo p; en la interfaz, el color varia acorde al valor del potencial
que tiene cada sitio.

Siguiendo con una unién pn suave (potencial suave), en este trabajo se hacen las
investigaciones con un dopaje simétrico'!. Como ya se mencioné, la nanocinta se di-
vide en tres regiones: la regién n, la interfaz (con un ancho w;,:) y la regién p. En la
figura 3.9 se muestra una nanocinta con una interfaz suave y dopaje simétrico, donde
en la parte superior se esboza el perfil del potencial de dopaje. Al igual que en el caso
anterior, los sitios naranjas tienen un potencial de dopaje n = 0 y los sitios azules con
un potencial p = 2u; en la regién de la interfaz, los sitios se dibujan de colores degra-
dados entre naranja y azul, en el entendido de que colores cercanos a naranja tiene un
potencial mas cercano a cero y colores cercanos a azul tienen potencial mas cercano a
2u. Se marca con una linea punteada negra la parte media de la interfaz, que es donde
el potencial de dopaje alcanza el valor la energia de inyeccién pu.

La variacion del angulo de la interfaz suave se hace de la misma forma que para el
potencial abrupto, donde el angulo 6 lo hace la linea punteada negra de la figura 3.9 y
las lineas que delimitan la interfaz (lineas discontinuas grises) son siempre paralelas a
ésta.

"Esto tiene como objetivo utilizar el coeficiente de transmisién (3.23), que corresponde a un dopaje
suave y simétrico.
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3.3. Contactos en Nanocintas de grafeno

En las secciones Funciones de Green fuera de equilibrio (NEGF) y Corriente en sistemas
abiertos sélo se traté el nanosistema cuando se conecta a dos contactos S (fuente) y D
(drenaje) para generar el transporte electrénico. En esta seccién se hace la descripcién
para poder calcular el flujo de corriente de una nanocinta de grafeno (nanosistema) co-
nectada a mas de dos contactos. También, se introduce el modelo de contactos de banda
ancha, que se utiliza para realizar los cdlculos numéricos, y se hace una descripcién de
los detalles de la inyeccién del haz de electrones a la nanocinta.

3.3.1. Extension de NEFG a varios contactos

Cuando se tiene un nanosistema conectado a mas de dos contactos (el contacto fuente
S y el contacto drenaje D), los contactos adicionales pueden ser terminales reales de
voltaje o reservorios virtuales que representan interacciones del nanosistema con agen-
tes externos (en el sentido fisico de la autoenergia), como se menciona en [12]. Para
el estudio en este trabajo del transporte cuantico en nanocintas de grafeno, se ponen
contactos en todo el borde de la nanocinta, como se muestra en la figura 3.10; es posible
que cada uno de los contactos 1 y 2 se puedan dividir en varios contactos.

Considerando que la nanocinta esta conectada a los contactos S, D y N contactos
mas (tipo 1y 2 de la figura 3.10), para cada uno de éstos se tiene un potencial quimico
@i y una matriz de acoplamiento 7;, con i € 0 := {5, D,1,2,..., N}. Siguiendo el desa-
rrollo de la subseccién G y G™ en sistemas cuanticos abiertos, cada contacto excita el
nanosistema en equilibrio, de forma que la funcién de Green del nanosistema abierto es

G=(E-H-%)", (3.24)

donde ¥ := > ict X4, siendo ¥; la autoenergia de cada contacto, como lo describe Datta
en [13]. De la misma forma, la funcién de correlacién conserva la definicién (2.21b),
donde ahora la inscattering function se define como

DILLEES Z i (con S :=Tfi ) . (3.25)

ieC
Por otro lado, el célculo de la corriente cuando el nanosistema tiene multicontactos,
fue resuelto por Biittiker en [30], donde considera que cada contacto puede generar
reflexiones espurias. Entonces, para calcular la corriente en el contacto i € C se suman
las contribuciones de los contactos restantes, donde dichas contribuciones se describen
como lo hace el contacto S en D en (2.30). Asi, se obtiene la formula de Landauer-
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Biittiker'? 5
e
Li(E) =+ S Ty (fi - fi) (3.26)
jeC
J#i
donde f; es la funcién de distribucién energética de cada contacto y T;; es la transmisién
del contacto j al contacto i, que se define de forma similar a (2.32):

T;; = Tr(1;GT;GT). (3.27)

Para los contactos S y D, f; es la distribucién de Fermi, mientras que para el resto de los
contactos, la distribucion de determina a partir de la condicién de que la corriente total
en el sistema debe ser cero (considerando la contribucién de todos los contactos). Asi,
al aplicar la formula de Landauer-Biittiker (3.26), se obtiene un sistema de ecuaciones
para calcular las funciones de distribucién [12, 14]:

S T (s — fo) = Tis (fs — fio). (3.28)
j€ln
donde Cy :=C\ {S,D} y
‘I,'j = Ri_jl P { Zkéﬂ Ty i=7. (3.29)
[

Por tanto, la corriente en el drenaje D por todos los contactos esta dada por

e
Ip(E) = 7 Tps + Z TpiRijTis | (fs — fp) - (3.30)
i,5€C

3.3.2. Contactos de Banda Ancha

Al colocar contactos en las nanocinta de grafeno, como ya se mencioné anteriormente,
las autoenergias de éstos describen como perturban al nanosistema. El modelo para
los contactos que se utiliza en los calculos realizados en esta tesis es la aproximacion
de banda ancha (WB, wide-band), donde la autoenergia es solamente imaginaria. Esta
aproximacion asume que la LDOS de todo el contacto no tiene es relevante para la
descripcion del transporte cudntico [31], sino que sélo toma lugar la LDOS (constante)
de la superficie (que estd conectada al nanosistema); estd aproximacién es razonable
cuando se trabaja con voltajes pequenos y energias cercanas a la energia de Fermi [32].
Ademss, el hecho de que la autoenergia sea imaginaria, tiene el efecto de que los bordes
absorban, imitando de alguna forma a nanocintas de grafeno infinitas [21, 32].

'2A partir de la corriente en el contacto i € U que se obtiene en [30], las funciones de transmisién
cumple a regla de suma . ¢ Tji(E) = > ¢ Tij(E), al considerar que las reflexiones en los contactos
se esparcen eldsticamente; en equilibrio se cumple que T}j; = T5;.
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3.3 Contactos en Nanocintas de grafeno

La autoenergia de banda ancha se escribe como

Swe = —iv Yy _ |n)(n] (3.31)
neC
donde v es una constante positiva y C son los sitios de la nanocinta que estan conec-
tados al contacto (como en la figura 3.10).

Otra ventaja por la que es usada la autoenergia de banda ancha (3.31) es que el
costo computacional es mucho menor comparado con modelo de cintas semi-infinitas
[12, cdp. 3] o cdlculos de DFT [33].

3.3.3. Contactos de las simulaciones

Ademés de los dos contactos necesarios S (contacto fuente, donde se inyectan los elec-
trones) y D (contacto drenaje, donde se recolectan los electrones inyectados) colocados
en extremos opuestos de la nanocinta de grafeno, se usan adicionalmente dos contactos
mas, llamados “contacto 1”7 y “contacto 2”. Estos dos contactos extra tienen el objetivo
de absorber la corriente que llega a los bordes superior e inferior de la nanocinta, pues
al estar modelados como contactos de banda ancha imitan a un sistema infinito [21, 32].
En la figura 3.10 se muestra la posicién de los cuatro contactos basicos utilizados en los
calculos de la corriente. A menos que en el texto se mencione un cambio de contactos,
cuando se hagan referencia a los contactos S, D, 1 y 2, se consideraran los contactos
de esta figura.

Puesto que el contacto S se localiza en el borde izquierdo (figuras 3.8 y 3.9, respec-
tivamente), entonces siempre se inyectan electrones en la regién n y se inciden hacia la
interfaz de la unién pn. Ademas, se asume que la inyeccién de los electrones no modifica
el Hamiltoniano efectivo del sistema, como lo hacen Stegmann y Szpak en [21, 34], por
lo que la autoenergia del contacto S se toma como g = 0; las autoenergias de los tres
contactos restantes (y los adicionales que se puedan definir) se modelan mediante la
aproximacién de banda ancha (3.31) con v =t = 1.

3.3.4. Contacto de inyeccion

Como ya se mencioné en la seccion anterior, los electrones son inyectados por el
borde izquierdo de la nanocinta (donde se coloca el contacto S). Si u > 0 es la energia
de inyeccion de los electrones, entonces esta energia define el nivel de Fermi y la longitud
de onda de Fermi asociada estd dada por'?

Ap =T (3.32)
w

3Esta expresién se obtiene considerando que Ap = % y usando (3.9) para la energfa.
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Figura 3.10: Contactos utilizados para los cdlculos numéricos del flujo de corriente y la
comparacién con la LSE. Se etiqueta el nombre de cada contacto, donde S es el contacto
por donde se inyectan los electrones. Los sitios de la red que se conectan a cada contacto
se remarcan con el color del contacto, y éstos sitios son los que se contienen en la matriz
de acoplamiento 7; de cada contacto.

Los electrones inyectados en S hacia la interfaz de la unién se asumen como ondas

planas con un momento q = (¢;,0) = (u/hvp,0); por ello, la inscattering function
asociada a este contacto S se modela como [21, 34]
¥ =Y g(ra) g (rn) v (@vh (@) n) (m] (3.33)
n,mes

que corre en todos los sitios del contacto S, y donde v, (q) son los eigenestados del
Hamiltoniano (3.14) y g(r) el perfil de inyeccién. Considerando los eigenestados (3.13)

resultantes y que S estd en la regién n, se tiene que
el AT o pi(atK)rn neA,

Dy —
¥ (q) = { e @K kil _ o (@ K) T e B (3.34)

donde 0, = arg (ig, + qy) es la fase entre las subredes, y ¢y, es la amplitud de excita-
cién alrededor del valle K/K’. Nétese de la figura 3.11 (al igual que en la figura 3.10)
que todos los sitios del contacto S pertenecen a la subred B, por lo que sélo se consi-
dera la segunda linea de (3.34). Para los célculos presentados en el préximo capitulo,
se inyecta por igual en ambos valles, por lo que se tiene que cx = cx = 0.5.

La inyeccion de electrones se hace mediante un haz con ancho finito, que tiene un
perfil gaussiano con el fin de comparar con éptica geométrica, como se muestra en la
figura 3.11 con la curva roja; este perfil gaussiano esta descrito por la funcién [34]

_4n(2)Ly2)”
g(r)=e Tort (3.35)
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3.3 Contactos en Nanocintas de grafeno

donde d,,; es un parametro que controla el ancho gaussiano para que el haz ten-
ga la minima difraccion al llegar al borde contrario; este parametro estd dado por
dzpt = %Lw. Por lo anterior, si se quiere tener un haz de electrones con el ancho a la
mitad de la curva roja (curva discontinua morada de la figura 3.11), se hace el cambio

d2,; — 0.5d2,; en (3.35).

1,
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Figura 3.11: Inyeccion en la nanocinta. Los sitios rojos son los pertenecientes al contacto
S. La curva continua roja representa el perfil de distribucion en que se inyectan electrones
por el borde; la curva discontinua violeta representa el perfil de inyeccién con la mitad del
ancho de la curva roja.

La componente ¥, del punto medio x,, mencionado en la subseccion 3.2.4, se loca-
liza en el centro de distribucién del perfil gaussiano. Esto ayuda a representar la LSE
con rayos.
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Capitulo 4

Resultados numéricos y analisis

Este capitulo estd dedicado a la exhibicién y anilisis de los resultados obtenidos para
las simulaciones del transporte cuantico en uniones pn. El tamano de las nanocintas
se presentan en multiplos de ag y la intensidad de corriente estd normalizada al valor
més alto que se encuentra en cada simulacién (véase la escala de la figura 4.1). En la
figura 4.1 se muestra la referencia de la representacién de los resultados; en la parte
superior de cada figura se muestran las condiciones de dopaje (potencial p) y de in-
yeccién (energia y angulo de inyeccién), asi como el dngulo resultante de la LSE. Se
hace la comparacién del flujo de corriente con las trayectorias semicldsicas que siguen
las leyes de la dptica, como la LSE y la ley de reflexién. También se muestran los
efectos que tiene el hecho que los electrones tenga naturaleza ondulatoria y se inyec-
ten con un haz de ancho finito. Por ultimo, se tratan las uniones pn con potencial suave.

La corriente que se muestra en todas las figuras de este capitulo estd en el limite de
un sistema estacionario, donde el flujo de corriente ya no se cambia con el tiempo. La
corriente a través de la heterounién de grafeno se expresa en términos de la probabilidad
en que un electrén se transmita a través de ella [13].

4.1. Corriente y ley de Snell de electrones (LSE)

A continuacién, se presentan una serie de resultados donde se muestran que los elec-
trones siguen la LSE en la interfaz de la unién pn, variando el dngulo de la interfaz
(equivalente al 4ngulo de inyeccion de los electrones) y el potencial de la regién tipo p.
El haz de electrones incidente es inyectado desde el contacto S hacia la interfaz, por lo
que en todos los casos esta en la region n.

Las condiciones necesarias para definir antes del calculo de la corriente por el méto-
do de NEGF son: tamano, valor y perfil del potencial de dopaje, contactos utilizados
(con autoenergia de banda ancha) y condicién de inyeccién (inscattering function de
S). Tomando en cuenta el Hamiltoniano (3.4), se pueden calcular la funcién de Green

33



4. RESULTADOS NUMERICOS Y ANALISIS

#=0.1 p=02 68=45 @=-45.

1400

1200

1000

800

y [ao]

600

400

200

J ,'
;
¢
Y
RN W g

-

1400

1200

Inax

1000

800

ylaol

600

400

200

p=0.1 p=0.2 6=45. $=-45

R=0.5 e

. ] . T=0.5

800 1000 1200 0 800 1000 1200

600

x [ao]

(b)

x [ao]

Intensidad de Ley de Snell para electrones

corriente
—  Rayo incidente
Lineas de flujo de
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Figura 4.1: Corriente en las nanocintas de grafeno; se hace la comparacién entre el flujo de
corriente y la ley de Snell de electrones (LSE). La intensidad de la corriente se muestra en
la barra del centro y las condiciones de inyeccién y dopaje se muestran en la parte superior.
La intensidad de las lineas de flujo esta relacionada con la intensidad de la corriente. En
(a) se muestra un divisor de haz. En (b) cada triada de rayos (incidente, transmitido y
reflejado) sigue la LSE y se marca la normal a la interfaz con una linea punteada. R y T son
los coeficientes de reflexion y transmisiéon, respectivamente, con expresiones semiclasicas.

y la funcién de Correlacién (considerando todos los contactos), y con ello el flujo de
corriente en la nanocinta con la ecuacién (3.30).

La LSE se representa mediante tres flechas, donde la flecha negra representa la in-
yeccion (electrones incidentes), y al llegar a la interfaz de la unién, hay una flecha verde
para electrones reflejados (con dngulo 6, = —#) y una azul para los transmitidos (con
angulo ¢ calculado a partir de la LSE (3.19)); véase figura 4.1. Esta representacién de
la LSE se hace con un Rayo Central, que va por el centro del haz de electrones, y sigue
la mayor intensidad de corriente del haz. Los rayos reflejado y transmitido comienzan
en el punto medio Xy, que se menciona en la subseccién Simulaciéon de uniones pn,
donde también llega el rayo incidente.

Para el estudio de los electrones reflejados y transmitidos, se comienza incidiendo el
haz de electrones a § = 45°. De esta manera es posible obtener un divisor de haz 50/50
que corresponde al esquema de flujo de corriente de la figura 4.1, donde se observa un
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Figura 4.2: Patrén de interferencia paralelo a la interfaz. En (a) se muestra que el patrén
de interferencia tiene la longitud de onda de Fermi Ap calculada de (3.32). En (b) se mues-
tra el modelo para explicar el patrén de interferencia obtenido en los resultados numéricos
de la corriente; en dngulo marcado corresponde a 6. La interferencia por el haz de ancho
finito se resalta con lineas rojas. En (c) se grafica la intensidad A;,: (de la interferencia)
para 0 = 45°, correspondiente a la regién del acercamiento en (a).

fenémeno importante que es obtenido desde el calculo numérico de la corriente: un
patrén ondulatorio con frente de onda paralelo a la interfaz de la unién. Adem4s, se
muestra que el flujo de corriente coincide con la imagen semiclasica dada por la LSE.
En esta simulacion, se inyectan electrones con un perfil gaussiano y una energia p = 0.1,
que corresponden a una longitud de onda de Fermi Ap o1 = 94.25. En la figura 4.2a se
muestra un acercamiento a la regién del patrén ondulatorio, y se observa que éste posee
una longitud de onda Agg.1, es decir, la longitud de onda de Fermi correspondiente a
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la energia de inyeccion de los electrones. Este efecto se debe a la interferencia del haz
incidente de electrones con el haz reflejado de electrones. En la figura 4.2b se presenta
el modelo que explica el patron ondulatorio. Al considerar que los electrones incidentes
tienen un vector de onda q; y los reflejados q,, como los haces tienen un ancho finito,
algunos electrones incidentes interfieren con otros electrones reflejados (resaltados con
lineas rojas en la figura), generando un patrén de interferencia con una amplitud que
corresponde a

Ay = |ei5 4 giarx|? (4.1)

Dada la forma en la que se consideran los parametros de inyeccién de electrones, don-
de 0 es el angulo de la interfaz, q; = 27/Ap(1,0) v qr = 27/ Ap (— cos(20), sen(26)).
La interferencia obtenida es un fenémeno cudntico, que no se considera en la 6ptica
electrénica de la LSE, donde se consideran rayos de electrones (haciendo la analogia
con la 6ptica geométrica).

Considerando la regién que concierne al acercamiento de la figura 4.2a, el modelo
propuesto se evidencia al graficar la amplitud (4.1) para § = 45° en la figura 4.2c. En
la intensidad calculada analiticamente, se ve desvanecida la regién p. Se observa que la
intensidad en ambas figuras concuerdan cualitativamente.

Lo crucial en las heterouniones de grafeno es la energia que poseen los electrones
para cada regién (u en la regién tipo n'y p— p en la regién p). Para mostrar el efecto de
las heterouniones en grafeno, los electrones son inyectados en una nanocinta sin dopaje.
Este flujo de corriente es mostrado en la figura 4.3a. Se observa que el haz inyectado
sufre difraccién a lo largo de la nanocinta, debido a que los electrones se comportan
como ondas. El ancho del haz inyectado tiene consecuencias directas en la difraccion,
ya que entre mas angosto sea dicho haz, mas difraccién presenta. En la figura 4.3b se
muestra el flujo de corriente en la nanocinta, donde el ancho del haz inyectado tiene
la mitad del caso anterior!, obteniéndose mayor difraccién. Ahora, al hacer una unién
pn en la misma nanocinta, con un dopaje simétrico’ (pues la energfa de los electrones
inyectados es u = 0.1, y el potencial de la regién p es p = 0.2 y n = 0), como se muestra
en la figura 4.3c, se observa que el haz transmitido se reenfoca® debido a la refraccién
negativa de los electrones. Este reenfoque del haz transmitido de una regién a otra,
se puede aprovechar para disminuir la difraccion del haz inyectado en la nanocinta de
grafeno, haciendo una secuencia de heterouniones pn. Con una heterounién pnpnpn, se
puede obtener una supercolimacion®del haz inyectado, pues al pasar de la regién n hacia
la p, el haz divergente se vuelve convergente, y sucede lo contrario cuando el haz va de
la regién p a la n. La supercolimacion mejora al hacer una secuencia periédica de una

'La diferencia en el ancho del haz para ambos casos se puede entender de mejor manera al ver los
perfiles de la figura 3.11.

?Los electrones en la regién n estdn en la banda de conduccién, y en la regién p estdn en la banda
de valencia.

3Refiriendo a que de ser un haz divergente pasa a ser convergente.

“En [35] se define la “supercolimacién” como la propagacién anisotrépica de la luz sin difraccién.
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Nanocinta sin heterounion (u=0.1)
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Figura 4.3: Flujo de corriente en la nanocinta de grafeno con ¢ = 0.1. En (a) se presenta
sin dopaje, en (b) también sin dopaje pero con el haz inyectado de la mitad del ancho
de (a), en (c) una unién pn con dopaje simétrico, y en (d) es mostrada una heterounién
pnpnpn. En (a) y (b) es evidente la difraccién del haz inyectado. En (c) la incidencia es
normal a la interfaz de la unién pn, con dopaje simétrico. Tres rayos incidentes envuelven
al haz de electrones inyectado, por lo que los rayos transmitidos correspondientes también
cubren al haz transmitido. Notese que para la incidencia normal se genera un dispositivo
de enfoque con transmisién es total (T' = 1), del contacto S al D (bordes opuestos). La
heterounién en (d) se hace con el haz inyectado de la mitad del ancho de (a), y se observa
que la difraccién del haz a través de toda la nanocinta es casi nula (logrando la colimacién
de haz de electrones).

unién pn con el mismo ancho para ambas regiones (n y p), como lo muestran Park et.
al en [35] usando un Hamiltoniano de Dirac. Usando el haz de ancho 1/2 (figura 4.3b)
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que presenta mayor difraccion, se hace la heterounion pnpnpn periddica y simétrica.
Se presenta en la figura 4.3d, y se observa que el haz inyectado sufre supercolimacién
(comparese la corriente en las figuras 4.3b y 4.3d). Importante remarcar que en la figura
4.3d usa la descripcién de amarre fuerte (3.4).

Dado que en la 6ptica geométrica no existe la difraccién, con el fin de comparar el
flujo de corriente con los rayos dados por la LSE, se simula este fenémeno utilizando
rayos distintos al central, llamados “rayos laterales”, que envuelven® al haz incidente;
estos rayos laterales tienen una inclinacién ligeramente distinta al rayo central. De este
modo, de ahora en adelante, el 4ngulo 6 (y su correspondiente ¢) se refiere al d&ngulo de
incidencia del rayo central. Por ello, en la figura 4.3c¢ se muestran tres rayos incidentes
que envuelven al haz incidente, y de igual forma los rayos transmitidos envuelven al
haz transmitido. Las lineas de flujo de corriente muestran que todos los electrones en el
ancho del haz incidente siguen la LSE al pasar de una regién a otra; ademads, para este
caso de incidencia normal (6 = 0°), la transmisién del haz de electrones del contacto S
a D (véase figura 3.10) es total.

Con el acuerdo de la simulacién de la difraccién del haz incidente con rayos, en la
figura 4.4 se presenta el esquema de la corriente correspondiente al d&ngulo de incidencia
f = 35°, inyectando nuevamente los electrones con una energia p = 0.1, donde el haz
incidente se cubre por dos rayos laterales y el central, al igual que en los casos anterio-
res. En la figura 4.4a se observa de mejor manera que el haz transmitido esta envuelto
por los rayos transmitidos correspondientes a los rayos laterales, mientras que en la
figura 4.4b se observa que los rayos reflejados envuelven al haz de electrones reflejado.
Ademas, los rayos laterales muestran que en la regiéon n el haz diverge y en la regién
p el haz (ahora transmitido) converge. La divergencia del haz reflejado es producto de
la divergencia del haz incidente al llegar a la interfaz. La intensidad de los rayos trans-
mitidos y reflejados estdn directamente relacionados con los coeficientes de reflexién
y transmisién semiclésicos (3.22), de modo que cuando el coeficiente es alto la inten-
sidad del rayo también lo es, y viceversa. Este efecto de la intensidad de los rayos se
puede apreciar mejor en las figuras 4.5 y 4.6, aunque también se observa en la figura 4.4.

En esta tesis se hace el estudio de sistemas finitos, como se menciona en la subseccién
Contactos de las simulaciones, por lo que en los bordes de la nanocinta de grafeno se
colocan contactos con autoenergia compleja —iv (v = 1) para suprimir reflexiones de la
corriente, pero éstos no suprimen completamente dichas reflexiones por no ser contactos
perfectos. Puesto que los bordes reflejan una corriente pequena, ésta interfiere con la
corriente del haz reflejado y/o transmitido (y en algunos casos con el haz incidente), de
tal forma que se observan patrones ondulatorios en estos haces, como son evidenciados
en la figura 4.4. Entre mds cercanos se encuentren los bordes del haz inyectado y de la
zona donde incide en la interfaz, mayor es la interaccién con la corriente reflejada por

Para los fines de este trabajo, se habla de que el haz de electrones se envuelve por rayos laterales,
cuando éstos delimitan una regién con la intensidad significativa del haz.
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los bordes. Por ello, para evitar la interferencia con los bordes los calculos numéricos
se hacen lo més lejos posible de los bordes y la dimensién del sistema en direccién y
es mayor que en la direccién x (véase apéndice B). Este efecto por los bordes se puede
explicar de forma similar al patrén de interferencia que se produce paralelo a la inter-
faz de la union pn. Asi, el cambio de la posicién de inyeccién en la figura 4.4 tiene el
proposito de mostrar de mejor manera la LSE con el flujo de corriente, ya que en la
figura 4.4a el haz reflejado sufre interferencia con la corriente reflejada por el contacto 1.

' p=|0.1 p|=0.2 '0=35.' ¢=—1|¥5. . ' p=|0.1 p|=0.2 '9=35.' ¢=—§5.
1400 ; 1400
1200 1200
1000 1000 - ;
— 800} — 800} ',"'
- ool - X
400}
200t
of,

0 200 400 600 800 1000 1200 0 200 400 600 800 1000 1200
X [ap] X [ao]

(a) (b)

Figura 4.4: Los haces de electrones transmitido y reflejado son delimitados por los respec-
tivos rayos que siguen la LSE, al envolver el haz incidente con rayos incidentes. Se observa
de mejor manera en (a) el caso del haz transmitido y en (b) el del haz reflejado.

Para seguir sustentando la validez de la LSE con los resultados numéricos obtenidos,
se cambian pardmetros que estdn implicados en (3.19): dngulo de incidencia y potencial
de dopaje p. En las figuras 4.5 y 4.6 se obtiene que la corriente calculada concuerda con
la LSE para diversas situaciones. La coincidencia de la LSE con la corriente se espera
en el régimen

a << Ap <<L, (4.2)

donde L es la dimension del sistema. Esta condicion indica que los electrones puedan
ser afectados por el cambio en las regiones de dopaje, ya que la longitud de onda Ap
(véase ecuacién (3.32)) estima la resolucion del electrén en la nanocinta.
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Figura 4.5: Corriente en la unién pn para distintos angulos de incidencia, manteniendo

los potenciales de dopaje constantes. Se observa que a mayor angulo de incidencia mayor
angulo de transmision se obtiene, siguiendo la LSE. De esta forma, para todos los casos
los rayos reflejados y transmitidos envuelven los respectivos haces de electrones. Se observa
que para angulos pequenos (figura superior izquierda) surgen corrientes espurias que van

hacia el contacto del borde superior.

En la figura 4.5, se mantiene fijo el dopaje en la regién p (p = 0.2) y se varia el
dngulo de la interfaz. Para los cuatro dngulos distintos (10°, 20°, 30° y 40°) los rayos
transmitidos y reflejados envuelven a los haces correspondientes, hasta donde se per-
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4.1 Corriente y ley de Snell de electrones (LSE)
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Figura 4.6: Inyeccion del haz de electrones al mismo angulo § = 20°, variando el potencial
electrostatico en la regiéon p. Corriente para el caso donde el potencial que sienten los
electrones en la regién p es menor al de la regién n (p = 0.15), para un potencial simétrico
(p = 0.2), y otro caso asimétrico (p = 0.25). El dngulo del haz transmitido respeta ser
inverso al valor de p, como en la expresién para la LSE.

mite mostrar debido a la interferencia con los contactos 1 y 2. De la misma forma,
se observa que el haz incidente diverge y el transmitido converge. En la figura 4.6, el
angulo de incidencia se conserva fijo (6 = 20°) pero se varia el potencial de dopaje
p. Se reconoce para cada uno de los tres casos presentados que los rayos transmitidos
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envuelven al haz transmitido (el haz reflejado presenta interferencia significativa con el
contacto 1). El caso de p = 0.25 entra en la descripcién de Dirac, pues como se observa
en la figura 3.4b, con una diferencia de 0.15 con la energia de Fermi todavia la relacién
de dispersién lineal es similar a la relacién de dispersion del grafeno (ecuacién (3.8)) y
es valida la aproximacion de electrones de Dirac.

La concordancia de la corriente con la LSE sigue cumpliéndose para sistemas con
diferente tamano al presentado en esta seccién, siempre que se cumpla la condicién
(4.2). Véase el apéndice B.

Con los resultados presentados en esta seccién, se muestra que cuando los electrones
cambian de una regién de dopaje a otra en una nanocinta de grafeno, siguen la LSE
en la interfaz. En este estudio, se considera la difracciéon del haz incidente, de modo
que no todos los electrones tienen el mismo dngulo de incidencia; ademds, se genera
una interferencia entre los haces incidente y reflejado. Se tiene cuidado de observar la
interferencia de los electrones reflejados por los contactos de los bordes de la nanocinta
con los electrones en los haces reflejados y transmitidos.

4.2. Efectos del ancho finito del haz de electrones inyec-

tado

Esta tesis se estudia la inyeccién de un haz de ancho finito de electrones, y esto tie-
nen consecuencias importantes en el transporte cuantico de nanocintas de grafeno y
seran tratados en esta seccién. Ademads de la interferencia entre los haces incidente y
reflejado presentada en la seccién anterior, también se mostraran los coeficientes de
transmisién y reflexién de las expresiones semiclasicas y los calculados con NEGF, asi
como transmisién mas alla el angulo critico.

4.2.1. Coeficientes de Transmisiéon y Reflexién

Cuando se estudia una nanocinta de grafeno finita, se colocan contactos en los bor-
des de ésta’; de tal forma que se pueden calcular (numéricamente) los coeficientes de
transmision y reflexién por el método de NEGF. Estos valores se comparan con los
coeficientes de transmisién y reflexién semiclésicos (3.22), para el caso de una interfaz
abrupta’.

5Los contactos se pueden definir con cierta libertad en los bordes de la nanocinta, no solamente
como se plantea en la seccién Contactos de las simulaciones.

"Los coeficientes semicldsicos se notan como Ty R, mientras que los calculados con NEGF se notan
como Tg y Ra.
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4.2 Efectos del ancho finito del haz de electrones inyectado

Sean T y Rg los coeficientes de transmision y reflexién calculados a partir de
NEGF, respectivamente. Para el cdlculo de estos coeficientes, es necesario considerar
todos los contactos definidos en los bordes de la nanocinta (véase, por ejemplo, la figura
3.10 con cuatro contactos). Recordando que T}g es la transmisién (3.27) del contacto

Salj(jel\{S}:=C), para calcular Tg y Rg se hace el calculo numérico

ZieET T; Re = ZIGCR Tis
2es Tis , > ies Tis ,
donde 07 y Cgr son los contactos utilizados para medir la transmisién y reflexién, res-
pectivamente; 0 son todos los contactos conectados en los bordes de la nanocinta.

Tg = (4.3)

Para tener un valor confiable y preciso de Tz v R, primero se hace el cdlculo de la
corriente con los contactos que se mencionan en la seccién Contactos de las simulacio-
nes, para determinar a que zona de los bordes llegan los haces reflejado y transmitido,
después se definen los contactos necesarios para cubrir esas zonas y se vuelve a calcular
la corriente.

En la figura 4.7 se muestran dos ejemplos de los coeficientes calculados de forma
semiclésica y con NEGF. Para el primer caso, que corresponde al divisor de haz 50/50°
con p = 0.2 e inyeccién p = 0.1 y 6 = 45° (figura 4.7a), el coeficiente R coincide de
forma aproximada pero no precisa con el valor de R, y usdndose el contacto violeta
(contacto 1) de la figura 4.7b se obtiene que Rg < R. Esto es debido a la consideracién
de que el sistema es finito, donde surgen transmisiones espurias, y la transmisién de
electrones entre los contactos Sy D es no nula (transmisiéon Tpg = 0.03), de tal forma
que se cumple Tg + Rg +Tps = 1.

El divisor de haz es un caso donde se puede encontrar de forma sencilla de donde
surge la discrepancia entre Rg y R. Para una unién pn asimétrica con p = 0.15 e in-
yeccion = 0.1y 8 = 29° (flujo de corriente en figura 4.7¢c), se tiene que T' = 0.254 y
R = 0.746. Usando los contactos 1 y 2 regulares, el cdlculo de las transmisiones resulta
ser Ths = 0.726, Ths = 0.250 y Tps = 0.024 (valores normalizados). De un andlisis
previo de la figura 4.7c, donde se estimé la region donde llega el haz reflejado, se ha-
ce una nueva definicion del contacto 1 para calcular de mejor manera la transmisién
del rayo reflejado, resultando el contacto violeta de la figura 4.7d. Ahora el coeficiente
Ra = 0.47 es mas similar al coeficientes R, y la transmisién Tpg = 0.010 hace parte de
la corriente trasmitida, por lo que el valor T +7Tpg = 0.256 es més similar al coeficiente
T. Esta es la manera de redefinir los contactos para obtener un mejor cédlculo de los
coeficientes de reflexién y transmision. De igual forma, se pueden definir mas de cuatro
contactos, con el fin de mejorar el cdlculo numérico de Ty y R, como es mostrado en
la figura (4.9a) de la siguiente subseccién.

8Llamado asf justamente por los valores de T y R igual a 0.5.
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Figura 4.7: Comparacion de los coeficientes de Transmision y Reflexién semiclasicos y
calculados con funciones de Green. En las figuras (a) y (b) la corriente se calcula con
las mismas condiciones de inyeccién en el sistema. En (a) se muestran los coeficientes
calculados a partir de las expresiones cldsicas, y en (b) se muestran los calculados a partir
del método de funciones de Green, donde T se calculd con el contacto verde y Rg con
el contacto violeta. Lo mismo ocurre con las figuras (¢) y (d). Nétese que los coeficientes
de reflexién concuerdan aproximadamente, considerando la corriente transmitida entre S

y D.
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4.2 Efectos del ancho finito del haz de electrones inyectado

4.2.2. Angulo critico y difraccién del haz

Al no tener un dopaje simétrico, se puede llegar a la condicién del éngulo critico (3.20),
donde a partir de este dngulo incidente la transmisién de una regién a otra es nula (tal
como en la éptica cldsica).

p=0.1 p=0.15 6.=30.
6=32. ¢$=-90.
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Figura 4.8: Angulo de incidencia sobre el dngulo critico (6. = 30°). Se observa que ain
hay transmisién hacia el contacto 2 (T > 0), a pesar de estar por encima del dngulo critico.
Los rayos incidentes delimitan la difraccion del haz incidente y los haces transmitidos son
calculados numéricamente.

Si el sistema tiene una energia de inyeccién p = 0.1 y un potencial p = 0.15, el
angulo critico es 6, = 30° desde la LSE (ver ecuacién (3.20)). Cuando se inyecta en
un angulo de incidencia de # = 32° (dngulo de incidencia mayor al dngulo critico),
aun la transmisién calculada del contacto S al contacto 2 es no nula, como se muestra
en la figura 4.8. Esto es porque hay difraccién en el haz de electrones incidente, pues
como se dijo antes, 6 corresponde al dngulo del rayo central (representa a los electrones
de la mitad del haz); los electrones con édngulos incidentes superiores al central, no se
trasmiten a la regién p, sin embargo, algunos electrones atn se estan transmitiendo.
Para este caso, los electrones que tienen una desviacién angular de Af = —2° respecto
al angulo central § = 32° son los que adn se transmiten; estos electrones corresponden
a los que se encuentran en el extremo inferior del haz. Ademds, dado que se inyecta
con un perfil gaussiano y por la difraccién, algunos electrones de la parte central de la
inyeccién pueden incidir a la interfaz con angulo distinto de 6 (véase el rayo incidente
café en la figura 4.8 para observar esto).
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Figura 4.9: Transmisién de la regién n a la p cerca del dngulo critico. En (a) se muestran
los cuatro contactos definidos para calcular los coeficientes Tz v R, donde los contactos se
redefinen dependiendo del dngulo de incidencia; se muestra la etiqueta de los contactos. En
(b) y (c), se hace la comparacién de los coeficientes de transmision y reflexién semicldsicos
(SemiClas) y obtenidos numéricamente con NEGF usando (4.3) (contactos 1 y 2 para
transmisién y contactos 3 y 4 para reflexién). Las discrepancias de las curvas se explican
por la difraccion del haz incidente, que generan dngulos distintos de incidencia para los
electrones del haz.

Para determinar el angulo de incidencia en el cudl la transmisién de electrones de
la regién n a la p se anula, se hace una redefinicién de los contactos (véase figura 4.9a).
Para el caso de 6 = 25° se define el contacto 1 como el contacto D unido al borde
superior que se encuentra en la region p, los contactos 2 y 3 como el borde inferior
que esta en la region p y n, respectivamente, y finalmente el contacto 4 como el borde
superior en la region n y la regién donde llega el haz reflejado para; cuando el angulo
de incidencia cambia, los contactos se redefinen para cubrir de forma similar los bordes
(véase figura 4.9a derecha). De esta forma, se utilizan los contactos 1 y 2 para calcular
Te vy los contactos 3 y 4 para calcular Rg a partir de (4.3). En las figuras 4.9b y
4.9¢c se presentan las comparaciones entre los coeficientes de transmisién y reflexién,
respectivamente, entre las expresiones semiclésicas y las expresiones (4.3). De la gréfica
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4.3 Interfaz con potencial suave

4.9b se obtiene que la transmisién de electrones de la regién n a la regién p se anula
aproximadamente en 6 = 40°.

4.3. Interfaz con potencial suave

En el estudio de la interfaz con potencial suave (perfil lineal), es necesario cumplir
con la condicién (3.16)
A < w,

donde w es el ancho de la interfaz que va de la regién n (con potencial n = 0) hasta el
limite donde el potencial es iguala a la energia i, y también de la que va desde p hasta
la frontera de la interfaz con la regién p (véase figura 4.10 izquierda); esta condicién es
requerida para que el electrén perciba el cambio del potencial en la interfaz. De este
modo, el ancho de la interfaz w;,; esta dada como w;,; = 2w.

p=0.1 p=0.2 w;,;;=300, 6=0
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Figura 4.10: Interfaz con potencial suave, con un ancho w;,; = 300 = 3.18\p.1. Las
lineas discontinuas cafés delimitan la interfaz y la linea gris indica cuando el potencial de
dopaje alcanza el valor u. Se muestra el flujo de corriente para § = 0° y § = 40°. En
el caso de incidencia normal, la transmisién es total, mientras que para § = 40° no hay
transmisién para la regién p. El contacto verde, llamado contacto P, es el utilizado para
medir la transmisién con (3.23), para cada caso.

En la figura 4.10 se muestra el flujo de corriente en una nanocinta que posee una
interfaz con potencial suave y un dopaje simétrico para dos angulos de incidencia dis-
tintos; las lineas discontinuas cafés marcan el limite entre la regién n y p con la interfaz,
y la linea gris situada en la mitad de la interfaz indica las posiciones donde el potencial
de dopaje tiene el mismo valor que la energia de los electrones inyectados (véase linea
punteada gris en el perfil del potencial suave de la figura 3.6b). Se observa que para
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incidencia normal, el haz transmitido sigue la LSE, mientras que para # = 40° no hay
transmisién y los rayos reflejados siguen la ley de reflexién de la éptica geométrica. Para
este sistema, el ancho de la interfaz corresponde a w;,; = 300 (42.6 nm), que equivale a
una longitud de w;,; = 3.18 F,O.lg. La razon por la cual el ancho de la interfaz es sélo
3.18 veces la longitud de onda de Fermi de los electrones incidentes es que, dado que
se estan haciendo calculos numéricos, el tamano del sistema no puede ser demasiado
grande'’ (estd limitado a la capacidad computacional que tiene acceso el autor); sin
embargo, la transmisién calculada con NEGF concuerda de buena forma con la expre-
4.11).

sién del coeficiente de transmisién analitico (3.23) para potencial suave (véase figura

Para calcular el coeficiente de transmision T, utilizando NEGF, se utiliza un con-
tacto que cubre todo el borde de la regién p (llamado contacto P), y que se redefine
para cada angulo de incidencia. En la figura 4.10 se traza dicho contacto en verde, para
los dos angulos de incidencia mostrados; se observa que la transmisién para incidencia
normal es total, mientras que para 8 = 40° la transmisién es nula a la regién p. Por

esta razon, se calcula el coeficiente de transmisién solamente en el rango 6 € [0°,40°].
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Figura 4.11: Coeficiente de transmisién en funcion del angulo de incidencia 0. Se muestra
el coeficiente de transmisién calculados con NEGF en 6 € [0°,40°] para la interfaz con
potencial suave de ancho w;,,; = 3.18\p .1 = 300; ademds, en el rango 6 € [0°,70°] para la

interfaz con potencial abrupto (w;,: = 0). Se comparan estos valores con los descritos por
la expresiones semiclésicas.

9Ar0.1 = 13.38 nm es la longitud de onda asociada a la energfa de inyeccién pu = 0.1, obtenida a
partir de (3.32).

OPara el tamafio que tienen las nanocintas que se estudian (L, = 170 nm y L, = 200 nm), se estd
trabajando con cerca de 1.5 millones de atomos
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4.3 Interfaz con potencial suave

Considerando la expresién semiclasica (3.23), se calcula el coeficiente de transmisién
para el potencial suave en el intervalo antes mencionado. Por otra parte, se calcula con
(4.3) el coeficiente de transmisién Tz usando el contacto P (se colocan contactos en
el resto de los bordes de la interfaz para normalizar Tz, como los contactos amarillos
de la figura 4.10 derecha) para distintos d4ngulos en el intervalo. En la figura 4.11 se
muestra el resultado del calculo de coeficiente Ty, v se compara con el valor semiclésico
analitico 7. Aunque el ancho de la interfaz sélo es 3.18 veces la longitud de onda Apg 1,
las curvas para el coeficiente de transmision obtenidas por los dos métodos concuerdan.

Se realiza la misma investigacion para el coeficiente de transmision para el potencial
abrupto (wi,: — 0); el intervalo de este estudio es en 6 € [0°,70°], por el ancho del
haz incidente!!. Se presenta una anomalia en las curvas obtenidas para el potencial
abrupto para dngulos en el rango 6 € [2°,17°] (indicado en un rectangulo gris en la
figura 4.11), pues la curva obtenida con cdlculos numéricos esté por debajo de la curva
analitica. Esto es por corrientes espurias que surgen en este rango (véase figura 4.5
superior izquierda), pero que quedan fuera de las investigaciones de esta tesis, y sigue
de trabajo a futuro.

Es de notar que para la interfaz suave la transmision se anula cerca del dngulo 6§ =
30°, mientras que para el potencial abrupto la trasmision persiste para todos los dngulos
medidos. De esta forma, la LSE para el potencial suave se limita a ciertos dngulos
de incidencia. Ademads, para ambas interfaces, la transmisién es total para incidencia
normal, debido a la ausencia de retrodispersion. Esto da pie a que con la interfaz suave,
se pueda construir un filtro que sélo permite pasar electrones con incidencia normal o
angulos cercanos a ésta.

11 . s ez . <z . .2z
No se puede medir la transmisién para 6 > 70°, ya que en esta situacién, la inyeccién del haz se
hace tanto en la regién n como en la p.
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Capitulo 5

Conclusiones

Esta tesis estd dedicada al estudio del transporte electrénico en heterouniones de gra-
feno realizadas a partir de un potencial electrostitico, donde se trabajé particularmente
con uniones pn. Las investigaciones realizadas fueron con uniones pn con interfaz abrup-
ta y suave. Partiendo de la hipétesis de que el flujo de corriente en las uniones podia ser
descrito por éptica geométrica en la interfaz entre regiones, se comparé la corriente con
la aproximacién semiclésica de la éptica geométrica (ley de reflexién y la LSE -ecuacién
(3.19)-), donde la propagacién de los electrones esta aproximada por trayectorias de
particulas puntuales (en analogia de haces de luz).

Para realizar el cdlculo numérico de la corriente en las uniones de grafeno, se hizo
la aproximacién de amarre fuerte para obtener el Hamiltoniano del nanosistema, y se
aplicé el método de funciones de Green fuera de equilibrio (NEGF) para haces de elec-
trones que fueron inyectados en un borde de la nanocinta. Los electrones inyectados
(descritos por la aproximacién de Dirac) fueron mediante un haz de ancho finito.

Variando los pardmetros involucrados en la LSE, como el dngulo de incidencia y
el potencial aplicado a la regién p, se mostré en general la validez de esta expresién
semiclésica con el flujo de corriente en la unién pn, como se observa en las figuras 4.5
y 4.6. Sin embargo, se observaron efectos adicionales por la naturaleza ondulatoria de
los electrones y el ancho finito del haz inyectado. Se encontré un patrén ondulatorio
cerca de la interfaz, como se observa en la figura 4.2a, producto de la interferencia
del haz de electrones incidente y el haz reflejado en la interfaz. También, se obtuvo
difraccién del haz electrénico, como se puede ver en las figuras 4.3(a-c), producida por
el comportamiento ondulatorio de los electrones en éste. Se observé transmisién mas
alld del dngulo critico predicho por la LSE (véase figura 4.9b), que se explica por la
difraccién del haz incidente, que causa que los electrones del haz incidan a la interfaz
con un angulo mas pequeno a 6.

Ademaés de comparar las trayectorias electrénicas entre la corriente calculada y la
LSE, se realizé una comparacién con los coeficientes de reflexién y transmision, en-
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5. CONCLUSIONES

tre los valores obtenidosl por las expresiones semicldsicas y las obtenidas con NEGF.
Considerando los efectos del ancho finito del haz inyectado, las dos teorias concuerdan
aproximadamente, tanto para las uniones con interfaz abrupta como para las que tienen
interfaz suave; véanse las figuras 4.7 y 4.11.

Con las uniones pn con interfaz abrupta se lograron realizar guias de haces de elec-
trones para las distintas regiones de la unién (véase figuras 4.5 y 4.6), divisores de haz
(véase figura 4.1a), haces enfocados (véase 4.3c) y colimadores (con heterouniones en
grafeno formadas por uniones pn, véase figura 4.3d). Con las uniones pn con interfaz
suave (considerando un dopaje simétrico), por los valores obtenidos para el coeficiente
de transmisién en funcién del angulo de incidencia, es posible realizar filtros de corrien-
te para angulos cercanos a la incidencia normal. Todos estos dispositivos son vélidos e
interesantes para controlar y manipular el flujo local de corriente en nanodispositivos
de grafeno. Ademsds, cabe mencionar que es posible tener de forma experimental una
imagen cudntica del flujo de corriente en nanocintas de grafeno [36].

Dentro del panorama de trabajo a futuro se encuentran las investigaciones de las
corrientes espurias generadas en angulos pequenos (véase figura 4.5 superior derecha),
asi como la dispersién entre los valles K y K’ debido un potencial muy abrupto que
romperd la simetria de la subred. Ademads, se quieren extender los estudios de las he-
terouniones en grafeno hacia las heterouniones circulares, que se han realizado recien-
temente de forma experimental con grafeno para realizar lentes de Veselago circulares
[8]. De ahi, realizar estudios de heterouniones circulares en nanocintas de grafeno con
deformaciones circulares, que se especula se pueden lograr ambos efectos (deformacién
y dopaje) con una punta de un microscopio de efecto tinel (STM).
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Apéndice A

Equivalencia del angulo incidente

A continuacidn, se presenta la equivalencia del &ngulo incidente entre las dos situaciones
siguientes: inyectar con un angulo determinado y mantener la interfaz vertical, e inyectar
de forma horizontal y mover la interfaz al angulo que se requiere.

p=0.1 p=0.2 6=0. a=45. ¢P=-45. p=0.1 p=0.2 0=45. a=0. ¢P=-45.
1400} ] 14001
. *
L 4
.
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VA. "
1000 1000 e
_ soof _ soof
o o
S, S,
> >
600 600
400} 400}
2001 2001
Ot . L ! A . h (] . A A L h
0 200 400 600 800 1000 1200 0 200 400 600 800 1000 1200
x [ao] x[ag]
(a) (b)

Figura A.1: Equivalencia del dngulo. En (a) varia el d4ngulo de inyeccién del haz a para
que éste incida en la interfaz dicho dngulo. En (b) se varia el dngulo de la interfaz 6,
inyectando horizontalmente (a = 0°) el haz a la nanocinta. Obsérvese que en ambos casos,
la LSE se cumple cualitativamente. Nétese que el patron de interferencia persiste.

Sea «a el angulo de inyeccién del haz incidente a la interfaz y 6 el angulo de la inter-
faz (como en la figura 3.11b). En la figura A.1 se muestran los dos casos de incidencia
a la interfaz por el haz inyectado.

En la figura A.la se inyecta el haz de electrones con un éangulo o = 45°, de mo-
do que la parte central del haz llega con el mismo dngulo a la interfaz, que esta en
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A. EQUIVALENCIA DEL ANGULO INCIDENTE

posicién vertical (# = 0°). Para este caso, el vector de onda incidente se tiene como
q1 = p/hvp (cosa,senar), y los vectores transmitido y reflejados se siguen de (3.17),
al sustituir 6 por « (¢ se obtiene de la LSE). Por otra parte, en la figura A.1b se
inyecta el haz de electrones en direccién horizontal (o« = 0°), mientras que el dngu-
lo de la interfaz se hace 8 = 45°. Por ende, para este caso el vector incidente es
de q2 = p/hvp (1,0), por lo que los vectores transmitido y reflejado se tienen como
Aro = p/hvp (—cos(26),sen(20)) y qty = (u— p)/hvp (cos(6 — ¢),sen(f — ¢)), donde ¢
se calcula a partir de la LSE (3.19). Para ambos casos, se utiliza el rayo central inciden-
te que va por el centro del haz inyectado. Se observa que en ambas situaciones, tanto
el rayo reflejado como el transmitido (que siguen la LSE) van por el centro del haz
reflejado y transmitido, respectivamente. Esto, refleja que para ambas situaciones de
la figura A.1 se asigna el angulo de incidencia de 45° respecto a la normal de la interfaz.

Pues que se cambia el dngulo de la interfaz y no el angulo de inyeccién, entonces
la invariancia traslacional del potencial debe ser en la direccién paralela a la interfaz.
Sin embargo, dado que se en este trabajo se modela numéricamente un sistema finito,
la invariancia traslacional se cumple cuando no se estd muy cerca de los bordes.

En la figura A.la, el punto donde el haz incide en la interfaz es mas cercano al
borde superior de la nanocinta. Esto genera que el haz reflejado tenga interferencia con
la corriente reflejada por el borde superior. Esta es otra razén por la que se opté por
cambiar el angulo de la interfaz, como en la figura A.1b.
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Apéndice B

Tamano de la nanocinta

A continuacién se varia le tamano de la nanocinta y se muestran las consecuencias de
esto.

‘ p=|0.1 |?=0.2 '0=30‘ ¢=—3'0.
1400} Ke
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Figura B.1: Efectos de las dimensiones de la cinta. Mientras L,, sea menor, las interaccio-
nes con los contactos 1 y 2 son mas intensas, ya que estos contactos estan mas cerca de la
zona donde el haz incide en la interfaz. Con las mismas condiciones de inyeccién y dopaje,
en (a) la longitud L, es L, = 1439 y en (b) es L, = 1214.

En la figura B.1 se presentan dos nanocintas con distinto tamano. La primer nano-
cinta, mostrada en la figura B.la, es la utilizada en todos los resultados del capitulo
4 Resultados numéricos y analisis; la segunda nanocinta, presentada en la figura B.1b,
sufre una reduccién en la direccién y y un aumento en la direccién x respecto a la
primera nanocinta. Por la reducciéon de tamano en la direccién y, los contactos 1 y 2
estdn més cerca de la zona donde el haz incide en la interfaz'. Por la cercania de los
bordes, en estos se generan reflexiones que tienen interferencias significativas con los

'Notar que el ancho del haz depende tanto de L, como de L. Véase ecuacién (3.35).
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B. TAMANO DE LA NANOCINTA

haces reflejado y transmitido; esto complica definir la forma de los haces. El tener los
contactos mas alejados de la regién de incidencia, permite que los haces reflejado y
transmitido tengan una menor interaccién con éstos, disminuyendo la influencia de los
bordes en la corriente que se grafica. Por ello, se toma el caso de la figura B.1la, con la
longitud en y lo méas grande posible, para hacer la comparacién de la corriente con la
LSE.

Puesto que el cambio de dimensiones en la nanocinta sigue cumpliendo la condicién
de tamano (4.2), la corriente cuantica se sigue describiendo por la LSE (véase figura

B.1b).

El tamano de la nanocinta esta determinado por la capacidad de computo a la que
tiene acceso el autor. Para los cédlculos presentados en este trabajo el tamafio de las
nanocintas es de 170nm x 200nm.
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