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Resumo

Método das ondas parciais aplicado ao grafeno:
cloaking de impurezas ressonantes e transporte
dependente de spin

Diego Oliver Daldoce Pereira

Orientadora: Tatiana Gabriela Rappoport

Resumo da Dissertacao de Mestrado apresentada ao Programa de Pos-
Graduacao em Fisica do Instituto de Fisica da Universidade Federal do Rio de
Janeiro - UFRJ, como parte dos requisitos necessarios a obtencao do titulo de
Mestre em Ciéncias (Fisica).

O grafeno é uma das formas alotropicas do carbono, cuja estrutura pode ser descrita
como uma superficie com espessura de um atomo onde os atomos de carbono formam
uma rede hexagonal, caracterizando um formato honeycomb. Os elétrons no grafeno
se comportam como férmions relativisticos sem massa, gerando um enorme foco nesse
material e em suas propriedades eletronicas peculiares.

Nesse trabalho, estudaremos o controle de propriedades eletronicas do grafeno a par-
tir de impurezas (dtomos) adsorvidas em sua superficie. Analisaremos o problema de
espalhamento eletronico por esses adatomos, que funcionarao como centros espalhadores.

Para estudar esse processo de espalhamento, vamos utilizar o método das ondas par-
ciais. Exato em principio, esse método é mais 1util para baixas energias ou, mais especi-
ficamente, quando o comprimento de onda A é muito grande comparado ao alcance a do
potencial espalhador (A/a > 1). Para o grafeno em si, a aproximagao de baixas energias

implica trabalhar perto do ponto de Dirac, onde observamos uma relagao de dispersao
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linear. Nesse método, tomaremos a funcao de onda incidente como uma onda livre e aten-
taremos para o limite assintético da funcao de onda espalhada, que consistird também em
uma onda livre, apenas diferindo por um deslocamento de fase ¢,,, chamado de phase-shift,
que contém todas as informagoes sobre o centro espalhador, nos possibilitando encontrar
grandezas associadas ao processo de espalhamento, como se¢ao de choque, condutividade,
entre outros.

Apoés a explicagao do método, analisaremos dois problemas particulares: o cloaking
de impurezas ressonantes e o transporte dependente de spin. Modelaremos um ”manto
de invisibilidade” com caracteristicas bem especificas ao redor da impureza ressonante,
a fim de ocultar suas consequéncias no processo de espalhamento. Além de encontrar-
mos situagoes para uma camuflagem bem eficiente, veremos que uma simples variacao de
potencial pode levar o sistema formado pela impureza junto com o "manto de invisibili-
dade” de uma situagao de cloaking de volta para o regime de espalhamento ressonante,
fazendo uma analogia com a éptica.

Além da camuflagem de centros espalhadores ressonantes, estudaremos o espalhamento
dependente de spin, necessario para o caso de impurezas magnéticas. Nesse topico, dis-
cutimos a inclusao da dependéncia de spin no método das ondas parciais e analisaremos
outros parametros de espalhamento relacionados ao spin, como a polarizagao longitudinal

de um feixe espalhado por um atomo magnético adsorvido na superficie do grafeno.

Palavras-chave: grafeno, método das ondas parciais, espalhamento ressonante, clo-

aking, espalhamento dependente de spin.



Abstract

Partial waves method applied to graphene: cloaking
of resonant impurities and spin dependent transport

Diego Oliver Daldoce Pereira

Orientadora: Tatiana Gabriela Rappoport

Abstract da Dissertacao de Mestrado apresentada ao Programa de Pods-
Graduacao em Fisica do Instituto de Fisica da Universidade Federal do Rio de
Janeiro - UFRJ, como parte dos requisitos necessarios a obtencao do titulo de
Mestre em Ciéncias (Fisica).

Graphene, an allotropic form of carbon, has a structure that can be described as a
one atom thick planar surface where the carbon atoms form a honeycomb lattice. The
electrons in graphene behave like massless relativistic fermions, generating a huge focus
in this material and in its peculiar electronic properties.

In this work, we focus on the control of the electronic properties of graphene with
impurities (atoms) adsorbed on its surface. We analyze the electronic scattering problem
where the adatoms act as scattering centers.

To study this scattering process, we use the method of partial waves. Exact in princi-
ple, this method is most useful for low energies, or more specifically, when the wavelength
A is much larger than the scatterer’s potential range a (A/a > 1). For graphene itself,
the low energies approximation implies working near the Dirac point, where a linear dis-
persion relation is observed. In this method, we take the incident wave function as a free
wave and analyze the asymptotic limit of the scattered wave function, which is also a free

wave, only differing from the incident wave by a phase-shift ¢,,, which contains all the
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information about the scattering center, enabling us to find quantities associated with the
scattering process, as cross section, conductivity, among others.

After explaining the method, we analyze two specific problems: the cloaking of reso-
nant impurities and spin dependent transport. We model a ”cloak of invisibility” around
the resonant impurity in order to hide its consequences in the scattering process. In ad-
dition to finding conditions for a very effective camouflage, we see that a simple potential
variation can take the system from a situation of cloaking back to the resonant scattering
regime, making an analogy with similar phenomena in optics.

Besides camouflaging resonant scattering centers, we also study the spin-dependent
scattering, which is necessary in the case of magnetic impurities. In this discussion, we
include the spin degrees of freedom into the method of partial waves and analyze other
scattering parameters related to the spin, like the longitudinal spin polarization of a beam

scattered by a magnetic atom adsorbed on the surface of graphene.

Keywords: graphene, partial waves method, ressonant scattering, cloaking, spin de-

pendent scattering.
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Introducao

E fato bem conhecido que a base de toda a quimica organica e da matéria-prima para a
vida que conhecemos é o carbono. Esse elemento quimico, devido a flexibilidade de suas
ligagoes, forma um nimero ilimitado de sistemas baseados em carbono com diferentes
estruturas e uma ampla variedade de propriedades fisicas. Dentre esses sistemas, temos
alguns formados somente por atomos de carbono; sao eles o diamante, o grafite, o grafeno,
os fulerenos e os nanotubos.

Desde a obtengao do grafeno pelo método de esfoliagao mecanica usando uma Scotch
tape [5] realizado por Nowoselov e Geim em 2004, o que lhes rendeu o prémio Nobel
em 2010, este material tornou-se muito atrativo para a comunidade cientifica devido as
suas inumeras propriedades peculiares. Para baixas energias, veremos que a equagao que
descreverd o transporte eletronico no grafeno é a equacao relativistica de Dirac [6-8],
permitindo que fenémenos quanticos relativisticos sejam estudados em experimentos de
laboratdério [9].

O grafeno é um material com altas perspectivas de aplicagao tecnolégica na industria
eletronica, ja que suas propriedades de conducao podem ser controladas pela acao de
campos elétricos aplicados através de gates e pelo fato de ser um filme estavel e com
espessura de uma camada atomica.

Uma outra maneira de controlar propriedades do grafeno é através da adsorgao de
atomos em sua superficie, chamados de adatomos. Essas impurezas sobre a superficie do
grafeno constituem uma fonte de controle sobre o fluxo eletronico, limitando a mobilidade

dos portadores, e alteram a estrutura eletronica, podendo gerar espalhamento coulom-
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biano [10, 11], alterar interacoes elétron-féonon [12], mudar o potencial quimico [10, 11],
entre outros [13].

Ap6s considerarmos impurezas adsorvidas na superficie do grafeno, se faz necessario
estudar o que acontece com os elétrons ao serem espalhados por esses adatomos. Para o
calculo das propriedades desses sistemas, vamos utilizar o método da expansao em ondas
parciais, mais util para situacoes de baixa energia, regime que sera considerado ao longo
desse trabalho.

Nossa motivacao é estudar o espalhamento eletronico no grafeno através de impurezas
adsorvidas na sua superficie. Veremos que esses centros espalhadores podem ser modela-
dos de formas especificas, a fim de encontrarmos parametros importantes associados ao
problema de espalhamento sobre cada um dos tipos de impurezas adsorvidas que serao
estudadas.

Ao longo do capitulo 1, veremos alguns aspectos do grafeno, como suas estruturas
eletronica e cristalina e sua figura de dispersao E (E) através do método tight-binding.
Mostraremos que a forma assumida pelo espectro de energia no regime de baixas energias
nos leva ao uso da equagao de Dirac para o movimento de elétrons nesse regime, também
chamado de aproximacao do cone de Dirac. Além disso, resolveremos a equagao de Dirac
para um elétron livre, mostrando sua energia e funcao de onda correspondente.

No capitulo 2, apresentaremos o desenvolvimento a ser utilizado para resolver o pro-
blema de espalhamento: o método das ondas parciais. Introduziremos os aspectos desse
método para os casos nao-relativistico e relativistico, mostrando algumas diferencas entre
ambos os regimes para o caso bi-dimensional. Além disso, apresentaremos alguns aspectos
do espalhamento eletronico por discos de potencial finito e impenetravel, que sao mode-
los utilizados para modelar determinados tipos de impurezas adsorvidas na superficie do
grafeno.

Com o objetivo de controlar o fluxo eletronico no grafeno, no capitulo 3 veremos

que os potenciais espalhadores apresentados no capitulo anterior induzirao o chamado
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regime ressonante do espalhamento sob algumas condigoes especificas. Nesse regime, o
centro espalhador pode ser entendido como uma ”armadilha” para o elétron incidente,
induzindo a ideia de ressonancia, ja que vemos uma grande ampliacao do espalhamento
nessa situagao a partir do ”confinamento” do elétron dentro do centro espalhador. Ainda
no capitulo 3, introduziremos uma ideia de camuflar o centro espalhador ressonante, a
fim de suprimir suas consequéncias no problema de espalhamento. Utilizando um tipo
de "manto de invisibilidade” ao redor do potencial espalhador inicial, veremos também
que uma mudanca de potencial pode levar o sistema da situacao de cloaking de volta
ao regime ressonante, e vice-versa. Os resultados apresentados nesse capitulo podem ser
encontrados na referéncia [14], que se trata de um manuscrito produzido a partir desse
trabalho.

Por fim, no capitulo 4, trataremos de um processo de espalhamento dependente de
spin. Veremos as consequéncias da inclusao do spin na equacao de Dirac e no método
das ondas parciais e utilizaremos como exemplo um potencial espalhador sob a forma
de um efeito Zeeman local ao longo da direcao z, um modelo possivel para adsorbatos

magnéticos.



Capitulo 1

Grafeno

O grafeno, objeto principal do trabalho, é composto por uma mono-camada de atomos
de carbono dispostos numa estrutura cristalina bidimensional (~ 1 nm de espessura) em
formato de favo de mel (ou honeycomb). Basicamente, temos um material com a espessura
de um atomo onde os dtomos de carbono ficam arrumados segundo um padrao hexagonal,
obtendo uma rede cristalina perfeita. Do ponto de vista estrutural, o grafeno pode ser
entendido como base para as as outras estruturas puramente carbonicas, como podemos
ver na figura 1.1.

O grafeno é o material mais fino conhecido e também o mais forte. Ele se com-
porta como semicondutor sem gap devido & sua estrutura de banda [2]. No grafeno,
os portadores de carga possuem alta mobilidade intrinseca, massa efetiva zero e podem
percorrer micrometros sem serem espalhados, proporcionando uma alta condutividade
elétrica mesmo & temperatura ambiente [2, 6, 7] ou com pequenas imperfeigoes. Essa
alta mobilidade proporciona um dificil controle do fluxo eletronico, um dos problemas
que tentaremos contornar ao longo desse trabalho. Para baixas energias, os portadores
se comportam como férmions relativisticos sem massa com uma velocidade constante, in-
dependente do momento [7], chamada de velocidade de Fermi vg, aproximadamente 300
vezes menor que a velocidade da luz ¢ [2].

Neste capitulo, serao apresentadas algumas propriedades do grafeno, como suas estru-

turas eletronica e cristalina. Também aplicaremos o método tight-binding com o objetivo
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Figura 1.1: Tlustracao de uma folha de grafeno e de como ele estruturalmente funciona
como base para as outras estruturas carbonicas. Da esquerda pra direita, temos a formacao
de um fulereno 0D, de um nanotubo 1D e de grafite 3D.

de encontrar a dispersao eletronica do grafeno e estudar seu comportamento a baixas
energias. Por fim, também resolveremos o problema de um elétron livre na superficie
do grafeno utilizando a equacao de Dirac para encontrar seus auto-valores de energia e

auto-vetores correspondentes.

1.1 Estrutura Eletronica

Um atomo de carbono possui seis elétrons distribuidos nos orbitais atomicos da seguinte
forma, segundo o diagrama de Pauling: 1s?, 2s® e 2p%. Os elétrons do orbital 1s sao
essencialmente inertes e nao contribuem para as ligagoes quimicas com outros atomos. No
grafeno, os orbitais 2s, 2p, e 2p, hibridizam-se para formar trés novos orbitais planares,
chamados sp?, em que cada um deles contém um elétron. Os orbitais sp? de &dtomos
diferentes hibridizam-se, levando a formacao das ligacoes o, que formam um angulo de 120°
entre elas e sdo responsaveis pela estrutura hexagonal da rede do grafeno [2]. As ligagoes

quimicas dos atomos de carbono no grafeno sao dadas por esses trés orbitais, enquanto



Capitulo 1. Grafeno 6

que as propriedades mecanicas do grafeno, tais como rigidez, resisténcia e maleabilidade,
sao determinadas pelas caracteristicas dessas ligacoes. Por tltimo, temos o orbital p,, que
é perpendicular ao plano formado pela folha de grafeno. Esses orbitais p, hibridizam-se
junto a outros orbitais de outros atomos para formar ligacoes covalentes m, onde cada
orbital p, contribui com um elétron [1], formando um sistema half-filled. Os orbitais 7

sao responsaveis pelas propriedades eletronicas peculiares no grafeno (ver figura 1.2).

(0]
aJ

Figura 1.2: Ilustracao dos trés orbitais ¢ no grafeno e do orbital m perpendicular a folha
de grafeno [1].

1.2 Estrutura Cristalina

O grafeno possui flexibilidade estrutural, o que se reflete em suas propriedades eletronicas.
A hibridizacao sp? produz uma estrutura trigonal no plano com uma ligacao entre 4tomos
de carbonos que possuem uma separagao de acc = 0,142 nm [2]. Portanto, a rede do
grafeno pode ser interpretada como duas redes triangulares sobrepostas, ou ainda como
uma unica rede triangular com cada célula unitaria contendo dois dtomos, A e B (figura
1.3). Vale lembrar que do ponto de vista quimico sdo dois dtomos idénticos.
Voltando a rede cristalina em si, podemos escrever os vetores primitivos da rede como:
L acc(3,V3) L acc(3,-V3)

GQ=——>= € ay=
2

. (1.1)

Se usarmos as condicoes de periodicidade e a teoria das redes de Bravais, podemos

encontrar os vetores da rede reciproca:
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- 21(1,4/3) - 21(1,—/3)
bh=—"""— € bp=———,
3acc 3acc

(1.2)
que estao representados na figura 1.3. Também podemos identificar os pontos K e K’ da
primeira zona de Brillouin. Importantes na fisica do grafeno, esses pontos sao chamados

de pontos de Dirac e podem ser localizados no espaco reciproco segundo os vetores:

Figura 1.3: Esquerda: Rede cristalina honeycomb do grafeno com a representagao dos ve-
tores primitivos a; e a3. Direita: Rede reciproca do grafeno com identificagao da primeira
zona de Brillouin e dos Pontos de Dirac K e K’ [2].

A existéncia de um gap zero no pontos de Dirac K (K’) vem da necessidade de simetria
da rede hexagonal de carbono com dois sitios A e B diferentes, mas equivalentes um para
o outro por simetria. Se esses sitios tiverem atomos diferentes de carbono, entao a energia
E,, do sitio sera diferente e, portanto, a energia de dispersao ird mostrar um gap de

energia entre as bandas 7 e mx.

1.3 T:ight-binding

Em Fisica da Matéria Condensada, as propriedades eletronicas sao determinadas pela

natureza do espectro do ultimo nivel preenchido, cuja energia define o nivel de Fermi.
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Portanto, a fisica do grafeno é determinada pelo espectro de energia relacionado com o
topo da banda de valéncia e com o fundo da banda de conducao.

Podemos calcular a relagao de dispersao do grafeno utilizando a aproximacao do mo-
delo tight-binding junto com a aproximacao de ”primeiros vizinhos”, que consiste no
problema de um elétron na presenca de dois nicleos atomicos, considerando somente a
possibilidade de tunelamento entre esses dois sitios. As bandas formadas no grafico da
relacao de dispersao F (E), que existem por conta dos orbitais m, sao as responsaveis
pelas propriedades eletronicas e 6ticas desse sélido. Dessa forma, utilizamos como base
as funcoes de Bloch construidas a partir dos orbitais atomicos p,.

Como sabemos, o grafeno pode ser entendido como duas redes triangulares, a apro-
ximagao de ”primeiros vizinhos” consistira na possibilidade de tunelamento entre sitios
de redes diferentes. Por exemplo, se escolhermos um sitio da rede representada por atomos
verdes na figura 1.3, os primeiros vizinhos consistem em atomos da rede representada por
atomos vermelhos. Podemos identificar a representacao dos primeiros vizinhos através

dos vetores 01, dy e 03, que sdo os vetores que conectam as duas redes [15].

5 = “90(-1,v3) = 5 (di - 23 (1.4)
- 1
5 = 205 (=1, ~VB) = =(@ — 2d1) (L5)
= 1 . .
(53 = acc(l, 0) = g(al + CLQ) (16)

Como os primeiros vizinhos sao atomos da outra rede, o Hamiltoniano para a segunda
quantizacao do modelo tight-binding, responsavel pelo movimento do elétrons no grafeno,
é dado por [2]:

H=—t) alby+bl,a,, (1.7)
(n,m)

onde n e m sao indices de vetores que indicam a posi¢ao do elétron na rede.
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Para diagonalizar o Hamiltoniano escrito na equacao 1.7, podemos introduzir, para

cada uma das sub-redes do grafeno, os operadores de criagao [2]:

1 -

T —ik-Ryn 1 (1 8)

a, e o .
VN, Xk: g

1 Y -
b= e g (19)
¢k

onde R, é o vetor associado a algum ponto da rede real e N, representa o niimero de células
unitarias. Também necessitamos dos operadores de aniquilagao a, e b,, que consistem
nos respectivos complexos conjugados dos apresentados nas equacgoes 1.8 e 1.9.

Pela definicao dos operadores criagao e aniquilagao nas equagoes 1.8 e 1.9, tomamos a
sub-rede de atomos A como base a fim de resolver o problema de auto-valores e encontrar

relagao de dispersao F (E)

E. (/5) = 4ty [3+f (l%’) (1.10)

onde

f <l;> = 2 cos (\/gk‘yacc> + 4 cos (?k‘yaoc> cos (gkxaCC) (1.11)

sendo que o sinal 4 esta relacionado com a banda de conducao e o sinal — esta relacionado
com a banda de valéncia. Portanto, o espectro de energia originado pelos orbitais 7 possui
duas bandas de energia que estao representadas na figura 1.4.

Se considerarmos baixos valores de energia, podemos expandir a equagao 1.11 préximo

dos pontos K ¢ K’ (equagdo 1.3) como k = K + ¢, com |7] < |K|:

Eo(q) ~ +horldl + Ol(a/ K2, (1.12)

onde ¢ ¢ o momento medido relativo ao pontos de Dirac e vp é a velocidade de Fermi [2].
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* band

electron

x band

Figura 1.4: Bandas 7w e m* do grafeno. Na aproximagao de baixas energias, as bandas 7 e
m* sao simétricas em relacao a £ = 0. A relacao de dispersao linear proximo aos pontos
K (pontos brancos) e K’ (pontos pretos) é ilustrada pelo cone de Dirac [1].

A energia de dispersao linear dada pela equacao 1.12 é similar & energia de particulas
ultrarrelativisticas, o que ainda nao ¢ suficiente para a utilizacao da equagao de Dirac sem
o termo de massa para o problema de um elétron no grafeno. Ainda devemos realizar uma
expansao dos auto-vetores do operador Hamiltoniano no modelo tight-binding (equagao
1.7) em torno de KeK'. Apds essa expansao, encontramos que o operador Hamiltoniano

se resumird a forma procurada.!

1.4 Elétrons livres no grafeno

Como mencionado ao longo deste capitulo, na aproximacao do cone de Dirac (baixas
energias), os elétrons no grafeno se comportam como férmions relativisticos sem massa
com velocidade de Fermi vp. Logo, segundo a teoria de Dirac, teremos um Hamiltoniano

da seguinte forma:

Ho = —ihwp (17,0,0, + 0,0,), (1.13)

onde vp ~ ¢/300, ¢ e T representam matrizes de Pauli, com o, = £1 (7, = £1) descre-
vendo estados em cada uma das duas sub-redes A-B (em K — K'). Como, ao longo de
todo o trabalho desenvolvido, supomos um decaimento suave do potencial espalhador em

relacao ao parametro de rede, podemos, sem perda nenhuma de generalidade, considerar

Ipara mais detalhes, consultar as referéncias [2, 16].
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7, = +1, trabalhando somente com o cone K.

Ao abordarmos o problema de auto-valores HoV (7) = EV (), podemos reescrevé-lo
na equacao na forma matricial, com o objetivo de facilitar a compreensao, ja que ¥ (7)
representa uma fun¢ao de onda na forma de um spinor de duas componentes, 14 (7) e
Yp (7). A cada componente desse spinor teremos um spin associado, que chamaremos de
iso-spin.

Utilizando os operadores momento p; = —ihd,,, e as conhecidas expressoes para as

matrizes de Pauli o;, ficamos com:

(U

ot i) @5@)} [25253] [izif%} (L14)

Como solucao, temos os seguintes auto-valores e seus respectivos auto-vetores, ja nor-

malizados:

E:ivpm—wf(f):@{ 1} (1.15)

onde 67 = arg (p, + ip,) e os sinais de positivo e negativo presentes na energia e na funcao
de onda encontradas estao associados as partes de elétron (£ > 0) e buracos (£ < 0) do
espectro.

Justificado o uso da equacao de Dirac sem o termo de massa e resolvido o problema
de um elétron na superficie do grafeno, podemos avancar para o estudo do problema de
espalhamento eletronico. Veremos como potenciais escalares podem modificar o espectro

de energia e as fungoes de onda no caso relativistico e também no caso nao-relativistico

(Schrodinger).



12

Capitulo 2

Espalhamento 2D: ondas parciais

E bem conhecido que uma particula movendo-se sob a acao de um potencial central
nao sofre nenhum torque em relagao a origem do potencial, e, portanto, observa-se a
conservacao do momento angular. No caso quantico, temos a quantizagao do momento
angular, de modo que o espalhamento nao muda o nimero quantico m associado ao
momento angular no caso bi-dimensional. A expansao em ondas parciais consiste em
uma abordagem do tipo ”dividir para conquistar”, onde se expandem as fungoes de onda
incidente e espalhada em auto-estados do momento angular. Como a parte angular desta
base nao ¢é afetada pelo espalhamento, apds essa andlise, podemos estudar a parte radial
do espalhamento.

Na pratica, podemos ver que ele é mais util para situacoes de espalhamento a baixas
energias ou, mais especificamente, se o comprimento de onda A é grande comparado
com o alcance a do potencial espalhador em questao (a/\ < 1). Também veremos que,
ao analisar o limite assintético da onda espalhada, o efeito da interacao com o centro
espalhador consistirda apenas em um deslocamento de fase da onda incidente por um fator
0m, chamado de phase-shift.

No caso do grafeno, a aplicacao do método de ondas parciais pode ser estendida a vérias
situacoes. Entre elas, podemos descrever o espalhamento eletronico por um potencial
Coulombiano [17, 18]. Nesse caso, vemos diferengas na segao de choque dependendo do

sinal relativo entre o portador de carga e a impureza Coulombiana.
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Também podemos utilizar a expansao em ondas parciais para descrever o espalhamento
eletronico por um disco de potencial finito através de uma analogia com o espalhamento
Mie (6ptica) [19], j& que a presenga do centro espalhador permite o aparecimento de
efeitos de interferéncia e confinamento a partir de um controle realizado por uma porta
de potencial, sugerindo uma forte analogia do espalhamento de luz por uma esfera.

Um dos principais trabalhos decorrente da aplicacao do método das ondas parciais no
grafeno é a descricao da condutividade dc utilizando centros espalhadores ressonantes.
Além disso, também ¢é demonstrado que o resultado obtido é consistente com outros
métodos de solucao de problemas de espalhamento, como equacgao de Lippmann-Schwinger
e matriz- T [20].

O método de ondas parciais também pode ser estendido ao caso de espalhamento
dependente de spin, onde podemos utiliza-lo, por exemplo, para o estudo do problema de
relaxagao de spin no grafeno [21, 22] e para analisar o efeito Hall de spin induzido por
impurezas ressonantes [23].

Neste capitulo, faremos uma revisao do método de ondas parciais para o problema de
espalhamento eletronico bi-dimensional. Consideraremos o espalhamento de um elétron
por um potencial escalar induzido por uma unica impureza adsorvida na superficie para
os casos nao-relativistico e relativistico, mostrando algumas diferencas entre essas duas
situagoes. Por fim, faremos uma pequena aplicacao do método das ondas parciais ao

calcular a condutividade ¢ do grafeno em funcao do gate aplicado.

2.1 Caso nao relativistico

Normalmente, os livros possuem uma discussao bem elaborada do problema de espa-
lhamento para o caso tridimensional [24, 25]. Aqui, como tratamos de grafeno, vamos
construir uma linha de raciocinio em torno do problema bidimensional [17] também no
regime nao-relativistico.

Primeiramente, com o objetivo de encontrar a solugao completa do problema de espa-
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lhamento ¢ (7), partiremos da equagao de Schrédinger independente do tempo:

R, L ;
— 9,V oM +VI7) 6 =Eo (7). (2.1)

A funcdo de onda ¢ () da equagdo de Schrodinger em 2.1 representa a chamada
solugao completa do problema de espalhamento para ondas estendidas ou para o espectro
continuo. Antes de resolver a equacao de fato, vamos fazer uma andlise preliminar da
solugao procurada, a fim de entender melhor seu significado fisico. Para isso, vamos
impor algumas condicoes de contorno caracteristicas de um problema de espalhamento
sobre ¢ (1), a fim de limitar as possibilidades de resposta, pois, se reescrevermos a equagao
de Schrodinger da forma

2 2 2y -
(V + k° - ﬁV (r)) ¢ (r)=0, (2.2)
podemos ter uma grande variedade de solugoes.

A ideia inicial é que a tinica onda incidente deve ser aquela associada ao feixe incidente
(quc () = eiE‘F) . Por exemplo, se analisarmos o limite assint6tico da solugao para || —
00, a Unica onda incidente deve ser ¢;,. (7); todas as demais ondas devem se comportar
como ondas emergentes, ilustrando o efeito do espalhamento. Supondo que V' (7) decaia
suficientemente rapido nesse limite, a equagao 2.2 se aproxima da equacao de ondas livres
(V2 + k%) ¢ () = 0 para |r] — oo.

As solucgoes desta equacao, que sao representadas por ondas emergentes, se comportam,
nesse limite assintético, como ondas cilindricas divergentes fj (R : f‘> 6“3'77/ \/r. Portanto,

a solucao desejada deve ser da forma

elk-r

7

Para facilitar o entendimento, podemos observar um pequeno esquema da solucao

6z (7) ~ &5 + f (12 : r) (2.3)

completa do espalhamento ¢ () na figura 2.1.
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ikr
e
Figura 2.1: Ilustragao da solugao total do espalhamento, representada na equagao 2.3.

Em vermelho, vemos a onda incidente e**7 e, apés incidir no centro espalhador, temos a
onda cilindrica divergente e?*" /\/r representada em azul.

A fim de encontrarmos de fato a solucao completa do espalhamento para um sistema
bidimensional, escreveremos o Laplaciano em coordenadas polares sem a dependéncia da
fungao de onda ¢ () em relagao a coordenada z. Além disso, se utilizarmos a suposi¢ao de
um potencial com simetria radial (V (7) = V (r)), podemos utilizar o método de separagao
de varidveis, a fim de encontrar a solugdo da equacao 2.1 na forma ¢(r,0) = R(r)O(0).

Feito isso, encontramos as seguintes equagoes diferenciais para R(r) e ©(0):

26(0)

7 m(6) = 0 = 0(f) = = (24)
d ﬁgr) + %dﬂ;ff) + <k:2 (r) - %) R(r) =0, (25)

onde
E* (r) = 2—M(E —V(r)). (26)
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Podemos facilmente identificar, no caso de auséncia de potencial, que a solucao da
equagao 2.5 consiste nas fungoes de Bessel J,,(kr) e Y,,,(kr). Se considerarmos que o poten-
cial decai suficientemente répido para grandes distancias do centro espalhador (r — 00),
veremos que, nesse limite, observaremos o comportamento de uma onda plana. Logo,

podemos encontrar a solu¢ao completa do problema de espalhamento:

o0

$(r,0) = > (ApJm(kr) + By Y (kr)) e™. (2.7)

m=—00

Supondo uma onda incidente, por exemplo, na direcao x, e utilizando a expansao de

Jacobi-Anger para expandir em termos de J,,(kr), temos:

o0

¢znc(f> _ 6ikx _ eikrcos(e) _ Z Zme(l{T)€Zm0 (28)

m=—00

Como discutido previamente, procuramos analisar o espalhamento segundo o limite
assintético da onda espalhada, o que nos permite reescrever a funcao de Bessel segundo

esse limite nas equacoes 2.7 e 2.8, o que nos deixa com:

[ 2 & nwto imb
Qb(’lﬂ, 9) = % mzz_oo Cm COS (k’?” - 7 — Z + 6m> xre s (29)

onde temos (), como a nova constante de normalizacao e

By,
dm = arctan (—A—> , (2.10)

m

€ Ccom

— 2 < ‘m _imb nm m
Gine(r,0) = \/%mz i"e"™ cos (kr 5 4) . (2.11)

Ao compararmos as equacoes 2.9 e 2.11, podemos notar que, apds considerarmos baixas
energias e analisarmos o efeito do centro espalhador a longas distancias dele, o tinico efeito

do espalhamento sobre a onda incidente consiste no surgimento de um fator de fase 9,,,
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que chamaremos oportunamente de phase-shift. Além disso, podemos separar cada uma
dessas expressoes em ondas cilindricas convergentes (e=**"/,/r) e divergentes (e’*"/\/T).
Como o espalhamento nao pode afetar as amplitudes das ondas cilindricas convergentes
contidas na onda incidente, visto que os efeitos do espalhamento sao notados pelas ondas

que divergem dele do centro espalhador, podemos determinar ), e, consequentemente,

esp(1, 0):

ikr

2 «— . .
Pesp(1,0) = \/% mZoo (—ie™™m sin (8,,) €™ % (2.12)

Como ja discutido, conhecemos a forma da funcao de onda espalhada em funcao da
amplitude de espalhamento, o que nos possibilita encontrar a expansao de fi(#) em fungao

das ondas parciais:

fr(0) = \/% _Z (—ie‘mm sin (6,,,) €™7) . (2.13)

Além da amplitude de espalhamento, podemos ter as secoes de choque total e de

transporte em funcao das ondas parciais:

o (k) = /0 T 0) |2d9———>a(k):% S sin? (6,) (2.14)
P , 2 &,
or (k:)z/o (1~ cos (6)) 1fi (6) Pdb = o (K) = = S sin® (Byusr —6) . (215)

Lembrando que a secao de choque diferencial ‘;—g (/) também é um importante parametro
do problema em questao, pois fornece a distribuicao angular do espalhamento. Ela é dada

por:

do

¥ (0) =1 fx (0) . (2.16)
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Vemos que as grandezas associadas a analise do problema de transporte podem ser
calculadas em funcao dos phase-shifts 6,,. A seguir, abordaremos dois exemplos de poten-
ciais onde aplicaremos o método das ondas parciais, a fim de encontrar a secao de choque

de transporte or e outros parametros do problema de espalhamento eletronico.

2.1.1 Disco impenetravel

Nesse exemplo (figura 2.2), temos um potencial definido como:

0, r>a

o e (2.17)

V(m:{

Figura 2.2: Esquema de um disco impenetravel, representado pela equacao 2.17.

A partir da forma do potencial, teremos como condi¢ao de contorno que a fungao
de onda se anule em r = a. Como ja sabemos a solucao completa do problema de

espalhamento, temos que:

> (Awdi (ka) + By Yy, (ka)) e™ = 0. (2.18)
A continuidade da funcdo de onda em r = a que nos permite encontrar a razao

— By, /A, e, consequentemente, os phase-shifts de acordo com a equagao 2.10:
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S = arctan <}{: EIZZ;) . (2.19)

Por conta da trivialidade desse exemplo, podemos encontrar uma expressao bem sim-

ples para a secao de choque total utilizando a equacao 2.19 junto com a equacgao 2.14:

4 & J2 (ka)
o(k)=—+ i , 2.20
(k) k m;m J2 (ka) + Y2 (ka) ( )
onde k? = 24 F.
Como trabalharemos com baixas energias, é conveniente observar esse limite assintético
na expressao 2.20. Apds analise da equacao 2.19, podemos ver que o phase-shift de maior

contribui¢ao a baixas energias é o de ordem m = 0. Logo, se tomarmos somente ele para

o calculo da secao de choque, ficamos com:

4 Jg (ka)
7k~ (Jg (ka) + Y2 <ka>) ‘

(2.21)

Apés andlise dos d,,, podemos utilizar a expressao das funcoes de Bessel J,, (z) e Y,, ()
quando temos x — 0. Feito isso, obtemos limite assintdtico da expressao de o (k) para

baixas energias:

4 72
o (k) ~ k <7T2 + 41n? (VE_’W)> ’ (2.22)

2

onde In (yg) ~ 0.577 - -- é a constante de Euler.

2.1.2 Disco com potencial finito

Seguindo os mesmos passos do problema tratado anteriormente, podemos escrever que o

potencial deste caso (ver figura 2.3) tem a forma:

0, r>a
V(r):{ Vo, r<a (2.23)
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Figura 2.3: Esquema de um disco com f)otencial ﬁnito, representado pela equagao 2.23

Porém, nessa situacgao, teremos duas condigoes de contorno, que correspondem a con-
tinuidade da funcao de onda e de sua derivada em r = a. Lembrando que as fungoes
Y, divergem na origem, basta aplicarmos essas condi¢oes de contorno, a fim de obtermos

duas equagoes:

o(r—at,0)=¢(r = a,0) = Apndm (kowa) + B Y (kouwa) = CrJin (kina)
O (r—at,0)=0¢(r—a,0) = ApJ m (kow@) + BnY m (kowa) = Con  (kina)

(2.24)
nos possibilitando encontrar a razdo —B,,,/A,, e, consequentemente, d,,:
J,m (kouta> Jm (kina> - J/m (kina) Jm (kouta)
0, = arct , 2.25
arctan (Y,m (kouta> Jm (kina) - J/m (kina) Ym (kouta) ( )
onde
kow” = 2uE [ h? (2.26)
e

ki = 2u (E — V) /1. (2.27)
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A partir das equacoes 2.16 e 2.14, podemos, respectivamente, avaliar o comportamento
das secoes de choque diferencial e total em funcao dos parametros do problema de acordo

com o encontrado nas equagoes 2.25 e 2.26.

2.2 Caso relativistico

Como explicado na secao 1.4, o grafeno, na aproximagao de baixas energias, é regido sobre
a equacao de Dirac. Logo, fazendo um paralelo com o caso nao-relativistico tratado na
secao 2.1, utilizaremos a base dos auto-estados encontrada na equacao 1.15 junto com
o Hamiltoniano de Dirac, procurando encontrar os parametros do problema de espalha-
mento de acordo com o método das ondas parciais.

Aqui no caso relativistico, temos que ambos o iso-spin %5 e o0 momento angular Z\Z =

—10p nao comutam com o Hamiltoniano da equagao 1.13 [17]:

1
5@,7{0} = —iG X p. (2.28)

[EZ,”HO] G X P, [

Logo, um estado nao pode ser representado por esses valores. Porém, ao olharmos

para a equacao 2.28, notamos que o chamado "momento iso-spin-orbital” j = L, + %32
em relacao ao eixo z é conservado.

Com o objetivo de analisar alguns aspectos das componentes do spinor da onda

cilindrica, podemos definir um ’'ansatz’ e utiliza-lo na equacgao de Dirac:

m®= (6 orniy ) (229)

O fator ¢ presente na equacao 2.29 é escolhido em funcao de uma conveniéncia futura.
Definido ¢, (), onde ¥ (7) = > °_ ), (7), podemos voltar ao problema de auto-
valor, porém para cada uma das m ondas parciais separadamente, ficando com Hib,, (7) =
Ety, (7), com H definido por Ho + V (r), onde Hy é dado pela equagao 1.13 e V (r) é um

potencial axialmente simétrico. Apds escrever os operadores de momento em coordenadas
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polares junto com o formalismo matricial e utilizar o método de separagao de variaveis,
podemos encontrar a solucao de ©,, como o que esta representado na equacgao 2.4 e
encontrar duas equagoes acopladas para F (r) e G (r):

dF (r) m i

Fr ?F (r) + Toom (E—-V(r)G(r)=0 (2.30)

W60 DGy - (B -V () Fr) =0, (2:31)

dr r hvp

No caso de auséncia do potencial V (1), podemos desacoplar o sistema formado pelas

equacoes 2.30 e 2.31, obtendo:

d*F(r) 1dF(r) m?
(§]
PG(r)  1dG(r) (m+ 1)
R k> — —s |G =0, (2.33)
onde
E
- 23

Apds uma mudanca de variaveis p = kr, podemos identificar facilmente que as solugoes
das equagoes 2.33 e 2.34 s@o as fungoes de Bessel J,, (kr) e Y., (kr). Como explicado na
secao 2.1, estamos interessados em analisar os efeitos do espalhamento a uma distancia
bem grande do centro espalhador, onde a fun¢ao de onda certamente consiste em uma onda

livre. Portanto, apds a normalizagao e uma soma sobre os spinores de ondas cilindricas

11

Y (7), que s@o auto-vetores de j = L, + %@ com auto-valor j = m 4 35 ', acabamos de

encontrar a solucao completa do problema de espalhamento:

mesmo 1, (7) sendo auto-vetor de j = L, + %82 com auto-valor j = m+ %, permaneceremos com os

somatdrios a seguir sobre o nimero quantico m.
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S (A (k1) + By Yo, (k7)) ©,, () ) (2.35)

9= ( as ™ A () = B G B 0
Utilizando as expressoes assintéticas das fungoes de Bessel consistente com o limite
assintotico da funcao de onda espalhada, podemos reescrever a equacao 2.35 de uma forma

ja conhecida:

¥ = i Yo Chcos (k:?“ — =T+ 5m) O (0) (2.36)
o\ 2> Chcos (kr — W - I+ 5m> Omi1 (0) |7 ’

onde os phase-shifts 6,, sao definidos pela equagao 2.10.

Como discutido na secao anterior, sabemos que a solucao completa do espalhamento
representa a soma das funcoes de onda incidente e espalhada. A funcao de onda incidente
ja foi encontrada em W (7), j4 que ele representa a solu¢ao para um elétron livre na
superficie do grafeno. Se tomarmos o eixo incidente do elétron como sendo o eixo z,

ficamos com:

2\ — 1 1 ikx 2 1 1 tkr cos(0)

Apés a expansao em ondas parciais (Jacobi-Anger) feita na equacdo 2.8, seguida da

aproximagao de baixas energias (limite assintético de J,, (kr)) ficamos com:

U (_,> 1 Zzz_ooim‘/%cos(k}r—%_%) etmd
inc\T") = —= |
\/§ + Zﬁz,oo Z'm—i-l /% cos (k?” _ @ _ %) €Z(m+1)9

Novamente, vemos que a diferenca entre a fungao de onda incidente e a solu¢ao com-

(2.38)

pleta do espalhamento no limite assintético é resumida basicamente ao fator de fase 9,,.
Podemos dizer que toda a informagao ocorrida no processo de espalhamento esta contida
nos phase-shifts.

Sabemos também que a solucao completa do espalhamento consiste na adigao da

fungao de onda incidente (equacao 2.37), ja escolhida na diregao z, com a espalhada. Uti-
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lizando os mesmos argumentos apresentados anteriormente, podemos reescrever a equacao

2.2 para o caso relativistico por simples analogia [3, 17]:

_ 1 1 tkr cos(0) 1 1 ik
U (7) = 7 ( e )e + /r (0) T e )€ (2.39)

—im/4

Mais uma vez, temos o acréscimo de um fator v/—i = e por simples conveniéncia.
Apo6s introduzirmos as expansoes 2.38 e 2.36 na equacao 2.39, e lembrando da discussao
anterior sobre o espalhamento nao afetar a parte convergente da fungao de onda, podemos

encontrar C, e, em seguida, a expressao da amplitude de espalhamento fi (f) em fungao

das ondas parciais [17, 20]:

fr(0) = \/% Z eom sin (6,,) €™ (2.40)

m=—o0
Essa expressao encontrada para a amplitude de espalhamento fornece os mesmo resul-
tados encontrados nas equacoes 2.14 e 2.15 para as secoes de choque total e transporte.
Voltando as equacgoes diferenciais acopladas 2.30 e 2.31, podemos notar que as fungoes
F (r) e G (r) podem ser relacionadas a partir de Fy, (1) = F_(;,41) (1), 0 que se manterd
para os phase-shifts, como veremos adiante. Portanto, se utilizarmos que 0,, = d_(m+1)

na equacao 2.40:

fr (0) = \/%Qei"/?;eiﬁm sin (6,, ) cos ((m — %) 0) . (2.41)

Na expressao 2.41 temos que a amplitude de espalhamento é sempre nula para § =7
(cos (mw — %) = 0), nos trazendo como conclusdo que o grafeno, no regime que esta-
mos trabalhando, nao possui retro-espalhamento, mais conhecido como backscattering
(ver figura 2.4). Esse é um dos resultados que justifica sua excelente condutividade a

temperatura, zero.?

2Para detalhes mais aprofundados sobre ondas parciais no grafeno, veja as referéncias [3, 17, 20].
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2.2.1 Disco com potencial finito

Voltando ao potencial representado pela equagao 2.23 e ilustrado pela figura 2.3, teremos
que aplicar a condigao de contorno da continuidade do spinor ¥ (r,0) em r = a. Porém,
essa condicao de contorno ja fornece duas equagoes, o que ¢é suficiente para encontrar a
razao —B,,/A,, e, consequentemente, os phase-shifts ,,. Utilizando a expressao 2.35 nas

duas regioes, teremos:

( > o (A gy (kouwa) + B Ys, (kouta)) O, (60) )
A (E) i Z?s:—oo (Ame—H (kouta) + BmYm—H (kouta)) ®m+1 (9) (2 42)
Yo oo O (kina) ©,, (6) ) ’ '
ME =V0)id oo Ot (Fin@) Oy ()

0 que nos permite encontrar a expressao para O,,:

(E) Jm (kina) Jm+1 (kout&) —A (E - %) Jm (kouta) Jm—i—l (kina)
5. — arct 2.4
m = arctan (A () Jon (int) Yo (ont@) = N (B — Vo) Yor (hom@) Jons (hma) ) 2 43)
com
kow = |E|/hvp
A (2.44)
e
A(E) =sgn(F) (2.45)

AME = V) =sgn(E—Vp)

Agora, com as expressoes 2.43, 2.44 e 2.45, é possivel avaliar o comportamento das

segoes de choque diferencial, total ou de transporte (equagdes 2.16, 2.14 e 2.15, respecti-
vamente) em funcao dos parametros do problema.

Podemos ver na figura 2.4 que, para um dado Vj, a secao de choque diferencial tem

seu valor maximo em ¢ = 0, que é a direcao original do feixe incidente, e se anula em

0 = 7, confirmando a auséncia de backscattering, que foi deduzida na equacao 2.41. Além

disso, vemos na figura 2.5 que a secao de choque de transporte é bem pequena para
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Figura 2.4: Secao de choque diferencial ‘;—g para I/ =20 meV, V) =199 meV e a = 10 nm
em funcao do angulo de espalhamento @, considerando as 6 primeiras ondas parciais para
o caso de um disco de potencial finito.
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Figura 2.5: Secao de choque de transporte or para Vy = —221 meV e a = 10 nm em
funcao da energia E do feixe incidente, considerando as 6 primeiras ondas parciais para

o caso de um disco de potencial finito.

quase todo o espectro energético, mas para alguns valores especificos de E, temos um
aumento bem significativo em op. Essa situacao é chamada de espalhamento ressonante,

que discutiremos melhor no capitulo 3.

2.2.2 Disco impenetravel

A forma do potencial (equagao 2.17 e figura 2.2) faz com que as duas componentes do spi-
nor W (r,0) se anulem na interface r = a. Porém, utilizando a expressao 2.35 e igualando
a zero, teremos duas equagoes semelhantes a equacao 2.18, bastando somente uma das
duas para encontrar §,,, que assumird a mesma forma do caso nao-relativistico (equagao
2.19). Uma vez com a expressao de d,,, podemos avaliar a se¢ao de choque diferencial fl—‘;
(equagao 2.16), a secao de choque total o (equagao 2.14) e a se¢ao de choque de transporte

or, assim como fizemos no caso do disco potencial finito.
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Figura 2.6: Secao de choque diferencial ‘Cil—g para £ = 20 meV e a = 1 nm em fungao do

angulo de espalhamento 6, considerando as 6 primeiras ondas parciais para o caso de um
disco impenetravel.
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Figura 2.7: Segao de choque de transporte or para ¢ = 1 nm em fungao da energia F
do feixe incidente, considerando as 6 primeiras ondas parciais para o caso de um disco

impenetravel.

Vemos que, no caso do disco impenetravel, temos o aparecimento do backscattering
(figura 2.6). Isso ocorre pois o disco impenetravel, descrito pela equagao 2.17, quebra a
simetria 0., = d_(m+1), que foi necessdria para a deducao da equacao 2.41. Essa simetria
entre os phase-shifts provém da simetria entre as sub-redes triangulares do grafeno, dis-
cutida no capitulo 1. Mesmo com le—Z (0 = m) # 0, ainda temos o valor méximo da segao
de choque diferencial em 6 = 0, ou seja, na direcao inicial do feixe incidente. Quanto ao
comportamento da secao de choque de transporte or, vemos que o cenario que chamamos

de espalhamento ressonante acontece somente para £ = 0.

2.2.3 Condutividade do grafeno

Apds mostrarmos como obter a se¢ao de choque de transporte no grafeno, podemos uti-

lizar a teoria de transporte de Boltzmann para calcular a condutividade do grafeno a
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baixas energias, onde temos kra < 1. Primeiramente, podemos expressar o tempo
de relaxacao 7 (k) em fungao da segdo de choque de transporte or a partir da relagao
1/7 (k) = nyvpor (k) /A. [26], onde n; é a concentracao de impurezas adsorvidas a su-
perficie do grafeno e A, é a area da célula unitaria da rede do grafeno. Utilizando nova-
mente a teoria de transporte de Boltzmann, podemos expressar a condutividade o (kr)
em fungao de 7 (k) [26], 0 que nos permite expressar o (kr) em fungao da se¢ao de choque

de transporte:

o (kr) = 62UF271511:)p (Er) = e%Fnipa(T—E(Zl)' (2.46)

Na aproximacao de baixas energias, podemos dizer que o phase-shift dy associado a
onda s é o dominante na contribuicao para a secao de choque de transporte representada
pela equacgdo 2.15, o que nos da or (kpa < 1) &~ 4sin® (0g) /kp.

Impurezas ressonantes em E ~ 0 podem ser modeladas por discos impenetraveis, ja
que a se¢ao de choque de ambos apresenta um pico em £ = 0. Nesse caso, se considerarmos
esse tipo de impurezas, podemos utilizar as formas assintéticas de J,, e Y, na equagao
2.19 para kra < 1 e obtermos uma expressao assintotica para o phase-shift dominante:
do =~ m/21n (kpa) [3, 27]. Juntando estes resultados com as expressoes da densidade de
estados p (EF) e da drea da célula unitéria A, do grafeno [2], podemos encontrar, para a

condutividade do grafeno:

23 3 2k2
olhp) = & V3ap? kp

o In® (kra) . (2.47)

Como dito no capitulo 1, temos a grande necessidade de controlar a densidade eletronica
no grafeno, e isso pode ser feito através da porta voltaica de um transistor de efeito de
campo (FET?), feito de éxido de silicio. Sabendo que esse dispositivo pode ser aproxi-

mado para um capacitor de espessura b, podemos dizer através da eletrostatica basica que

3do inglés Field Effect Transistor
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o campo elétrico é dado por E,, = en/epe, onde n é a densidade eletronica na superficie
do grafeno, que funciona como uma das placas do capacitor, e € é a permissividade relativa
do éxido de silicio. O potencial da porta é relacionado com o campo do capacitor a partir
de Eeap = V,/b, 0 que nos da para a densidade eletronica n = €yeV,;/eb = aVj, onde «
(=~ 7.2 x 10"V ~'em™2) é um valor a partir dos valores da espessura do capacitor (~ 3000
nm) e da permissividade relativa do éxido de silicio (e = 3.9). O momento de Fermi é
obtido como kp = \/WVQ, um resultado a partir da contagem do ntimero de estados no
espaco k com momento igual a kp [3, 28]. A partir desse resultado, podemos substituir a
expressao para kr na equagao 2.47 e obter:

e? 3v/3ap? aV,
o(kr) = 7 47r0 n-g In? (\/owﬂ/ga> : (2.48)

O resultado da equacao 2.48 ¢é valido somente para quando o momento de Fermi é

maior que kg 2 €min/hvp e mostra uma condutividade com uma dependéncia com a
voltagem V. A seguir, temos uma figura que compara a equacao 2.48 com os pontos
experimentais obtidos, mostrando que a condutividade do grafeno é bem modelada pela
presencga de impurezas ressonantes.

Além do célculo da condutividade do grafeno, veremos a utilizacao do método das on-
das parciais no regime de espalhamento ressonante e na situagao do cloaking da impureza
nesse regime (capitulo 3). Além disso, no capitulo 4 veremos uma extensao desse método
ao caso de espalhamento dependente de spin, mostrando a abordagem do problema de

espalhamento eletronico por um potencial dependente de spin.
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Figura 2.8: Condutividade do grafeno suspenso e nao-suspenso em funcao de V. Imagens
do topo: condutividade de grafeno suspenso de dois dispositivos diferentes. Dentre as
imagens do topo, a da direita corresponde a um dispositivo com z ~ 170000 cm?V s~
a uma densidade eletronica n = 2 x 10! ¢cm?, enquanto a da esquerda corresponde a um
dispositivo com g ~ 200000 cm?V~'s™!, a uma densidade eletronica n = 2 x 10" cm?.
Imagens do fundo: condutividade do grafeno sobre 6xido de silicio, correspondente a
dispositivos com g ~ 10000 cm?V~'s~'. Em todas as imagens foi utilizada a equacio 2.48
para ajuste, com n; sendo o unico parametro utilizado. Nas legendas, a concentragao de

impurezas é por célula unitaria [3].
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Capitulo 3

Espalhamento ressonante e cloaking

As analogias entre luz e elétrons sao conhecidas por originarem uma infinidade de fenomenos
fisicos interessantes em matéria condensada. Efeitos de interferéncia, tais como localizagao
de Anderson [29] e ressonancias Fano [30] s@o apenas alguns exemplos dos efeitos que tém
sido observados tanto em matéria condensada quanto em sistemas épticos. Na ultima
década, o advento dos metamateriais e do isolamento do grafeno foram promovendo a
descoberta de fenomenos fundamentais curiosos e dispositivos com base na analogia entre
a luz e elétrons.

As excitacoes eletronicas de baixa energia do grafeno sao descritas por férmions de
Dirac, o que nos leva a relagdo de dispersdo linear, semelhante ao caso fotonico [31].
Essa semelhanca entre os topicos em questao tem sido explorada no desenvolvimento de
dispositivos eletronicos em analogia com a fotonica, como divisores de feixes, guias de
onda e interferometros Fabry-Perot no grafeno balistico [32, 33]. Dispositivos baseados
em grafeno andlogos a aplicagoes Opticas fundamentadas em metamateriais, tais como
lentes perfeitas, também foram propostos [34, 35].

Avangos no campo dos metamateriais [36] tém permitido o desenvolvimento de mantos
eletromagnéticos para alcangar invisibilidade e, consequentemente, também tém estimu-
lado a busca de seus andlogos eletronicos. Entre as formas existentes para alcancar a
invisibilidade, pode-se destacar o método de transformacao de coordenadas [37-39] e a

técnica de espalhamento de cancelamento [40-47]. O método de transformagao de coor-
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denadas requer metamateriais com anisotropia e perfis nao homogéneos, que sao capazes
de modificar a trajetoria da radiagao eletromagnética em torno de uma dada regiao do
espaco, tornando-a invisivel para um observador externo. Este método foi experimen-
talmente realizado pela primeira vez para micro-ondas [38], tendo sido estendido para
frequéncias visiveis e infravermelhos [48, 49]. Extensoes deste método para ondas mate-
riais existem [50-53], provando que é possivel redirecionar o fluxo de probabilidade em

torno de um centro espalhador.

No entanto, assim como no caso eletromagnético, estes andlogos eletronicos necessitam
de camadas de camuflagem com parametros de materiais peculiares, como potenciais com
perfis anisotrépicos e/ou valores infinitos para a massa efetiva, impondo limitag¢oes para
implementagoes praticas em sistemas de matéria condensada. Como alternativa, a técnica
de cancelamento de espalhamento para ondas eletromagnéticas contornou muitos destes
empecilhos em termos de requisitos de metamaterial. Utiliza-se uma camada plasmonica
homogénea e isotropica em que o vetor de polarizagao induzida esta fora de fase em relacao
ao campo elétrico, de modo que a contribuigao em fase dada pelo objeto camuflado pode
ser parcialmente ou totalmente cancelada [40, 41, 44, 45]. A técnica de espalhamento
de cancelamento foi experimentalmente implementada para micro-ondas [42, 46|, sendo
estendida para o caso acustico [54] e de ondas materiais [55-57].

Uma das propostas de cloaking, baseada na expansao de ondas parciais [55] e mais
tarde estendida para grafeno [58], demonstra que nanoparticulas adsorvidas em um semi-
condutor e com um tamanho comparavel ao comprimento da onda incidente podem ser
"invisiveis” para um feixe de elétrons incidentes [55]. Para conseguir este efeito a contri-
buicao das duas primeiras ondas parciais deve desaparecer em simultaneo, de modo que
a secao de choque de transporte possa ser menor do que 0,01% do que a original.

Nesse trabalho, procuramos atingir a camuflagem de um centro espalhador eletronico
colocando um envoltério com propriedades bem especificas ao redor dele, funcionando

como uma capa de invisibilidade ao ocultar suas informagoes no processo de espalhamento.
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Para ilustrar esse processo de camuflagem, podemos analisar a sequéncia de imagens

mostrada a seguir (figura 3.1), que exemplifica o caso de um cloaking acistico.
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Figura 3.1: Ilustracao de um cloaking acustico, estudado a partir da medida da pressao

sonora [4].

Na primeira imagem, temos a ilustracao de uma onda livre no espaco, sem a presenca
de um centro espalhador. Ja na segunda, vemos o processo de espalhamento dessa onda
através de um corpo qualquer, onde vemos que o feixe incidente que tinhamos inicial-
mente teve claramente seu ”formato” modificado. Por fim, na terceira imagem, vemos a
introducao de um invélucro ao redor do centro espalhador inicial. Além disso, vemos que
a adicao dessa "capa” faz com que a onda espalhada apresente a mesma forma da inci-
dente, camuflando, assim, a informacao do centro espalhador inicial, ou seja, realizando o
cloaking do mesmo. Ao longo da apresentacao dos resultados, vamos encontrar algumas
das propriedades especificas desse "manto de invisibilidade” para encontrarmos o cenario
de cloaking do centro espalhador inicial, que no nosso caso é uma impureza adsorvida na
superficie do grafeno.

No capitulo 2, mais precisamente nas figuras 2.5 e 2.7, vemos que a se¢ao de choque
de transporte no grafeno para um problema de um disco de potencial, finito ou infinito,
com raio a ¢ naturalmente bem pequena ao longo do espectro energético do feixe, visto
que os portadores de carga possuem alta mobilidade sobre sua superficie, como resultado

da supressao do backscattering. Porém, para alguns valores de E, esses atomos adsorvidos
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ou vacancias, proporcionam um grande aumento de algumas ordens de magnitude em o7,
proporcionando o cendrio que chamamos de espalhamento ressonante (se¢ao 3.1) perto do
ponto de Dirac [3, 59], j& que continuaremos a trabalhar com baixas energias.

Nesse capitulo, combinaremos a ideia de um cloaking eletronico com as propriedades
eletronicas peculiares do grafeno, com o objetivo de propor um esquema eficiente para
atingir a "invisibilidade eletronica” de centros espalhadores ressonantes. Veremos que
podemos mudar o cendrio de espalhamento de uma situacao ressonante para o de uma
invisivel com pequenas variagoes de potencial, fazendo uma analogia com a 6ptica e o
comportamento ” comblike” em centros espalhadores revestidos [60].

Para alcancar o cenario de camuflagem, vamos introduzir um anel de potencial ao
redor das impurezas ou vacancias ressonantes, que podem ser aproximadas para um disco
de potencial V{ ou infinito, respectivamente. Nas secoes 3.2.1 e 3.2.2, variaremos o po-
tencial do anel e seu raio externo com o objetivo de suprimir os efeitos dos centros espa-
lhadores ressonantes no processo de espalhamento (o7 ~ 0), tornando-os ”invisiveis” ao
feixe de elétrons incidente, procurando fazer uma drastica reducao na secao de choque de
transporte, ja que manteremos o cenario de alta secao de choque de transporte para as

impurezas iniciais.

3.1 Regime do espalhamento ressonante

3.1.1 Impurezas ou defeitos modelados como um disco de po-
tencial finito

Adatomos na superficie do grafeno podem ser modelados de acordo com o esquema repre-
sentado na figura 2.3, para o qual ja temos um problema de espalhamento bem estruturado
na secao 2.2.1.

A partir dos resultados encontrados nas equagoes 2.43, 2.44 e 2.45 no espalhamento
em um disco de potencial Vj, podemos avaliar o problema a partir das se¢oes de choque

diferencial, total ou de transporte (equagdes 2.16, 2.14 e 2.15, respectivamente). Porém,
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para entendermos melhor o regime de espalhamento ressonante, vamos, primeiramente,
observar o comportamento dos phase-shifts.

Para um elétron incidente com energia E sobre o potencial mostrado na figura 2.3,
podemos modificar o potencial Vj para produzir um espalhamento ressonante, que, efeti-
vamente, faz com que o disco funcione como uma armadilha para o elétron, intensificando
a secao de choque. Em relagao aos phase-shifts, observamos esse comportamento para os

dm = £7/2, como podemos ver na figura 3.2

1.5¢
1.0¢

0.5 L
© 0.0 — 60=6-4
) — 6,26,

— 62:6_3

—

-0.5;
-1.0-

-1.50 s ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ]
-04 -03 -0.2 -0.1 0.0 01 02 03 04

Vo (eV)
Figura 3.2: Phase-shifts para E = 0.02 eV e a = 10 nm no caso de espalhamento por um
disco com potencial Vj.

Podemos ver na figura 3.2 os phase-shifts correspondentes as 6 primeiras ondas par-
ciais, j4 que temos a simetria 6,, = d_(p41). Além disso, vemos também que a maior
contribuicao vem dos phase-shifts de ordem 6y = 0_; para baixas energias, que é o re-
gime trabalhado. Por ultimo, podemos notar as diversas ressonancias dos diferentes 9,,
ao longo da variagao do potencial do disco Vj.

Depois da analise dos 9,,, podemos estudar o comportamento da se¢ao de choque de
transporte o7 e vemos que os picos da figura 3.3 ocorrem exatamente nos mesmos valores
de Vi correspondente as ressonancias dos phase-shifts, vistos na figura 3.2, caracterizando
o regime de espalhamento ressonante.

Para 199 meV e —114 meV como valores do potencial do disco, vemos picos largos
na secao de choque de transporte por conta das ressonancias dos phase-shifts de menor

ordem, &y e 0_1, que sao iguais. Em contrapartida, para 282 meV e —221 meV vemos
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Figura 3.3: Secao de choque de transporte o para £ = 0.02 eV e a = 10 nm no caso de

espalhamento por um disco com potencial Vj considerando as 6 primeiras ondas parciais.

picos maiores, porém mais estreitos, que estao associados aos modos d; e d_s, que sao os
proximos na ordem de contribuigao e também sao iguais. Além disso, podemos perceber
que os picos associados aos modos m = 1,—2 apresentam assimetria, comportamento
semelhante a uma ressonancia do tipo Fano [30].

Agora, analisando a se¢do de choque diferencial (equagao 2.16), podemos observar a
distribuicao angular do processo de espalhamento. Mesmo variando o potencial Vj na
figura 3.4, podemos constatar o que ja foi demonstrado na equacao 2.41: a auséncia de
backscattering. Além disso, podemos constatar a diferenca entre as intensidades de espa-
lhamento de acordo com a direcao observada em relacao ao feixe incidente. Esse fenomeno
se intensifica no regime ressonante, onde vemos um aumento em todas as direcoes, mas
com um valor diferente para a secao de choque diferencial em cada uma delas, o que nos
dd uma ideia de algum tipo de espalhamento direcional.

Ap6s o comportamento angular, vamos investigar o efeito das mudangas no tamanho
do disco a no comportamento dos d,,. Olhando para as figuras 3.5 e 3.2, concluimos que
o aumento na ordem de grandeza do raio do potencial traz, para uma energia fixa F, as

ressonancias dos phase-shifts para valores menores do potencial V4.

3.1.2 Vacancias: uma nova fonte de espalhamento ressonante

Outra possibilidade para induzir espalhamento ressonante no grafeno é a criacao de

vacancias que proporcionam um aumento do modo m = 0 das ondas parciais [61-63].
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Figura 3.4: Segao de choque diferencial Z—‘; para . = 0.02 eV e a = 10 nm no caso de
espalhamento por um disco com potencial Vj considerando as 6 primeiras ondas parciais.
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Figura 3.5: Phase-shifts para ' = 0.02 eV e a = 1 nm no caso de espalhamento por um
disco com potencial Vj.

Essas vacancias podem ser conseguidas através de irradiagao de ions de alta energia,
um método que permite a incorporagao controlada de centros espalhadores ressonantes,
possibilitando a mudanca de propriedades elétricas, magnéticas e mecanicas do grafeno
(64, 65].

Uma vacéancia no grafeno consiste em um "buraco” com bordas zig-zag [20, 66], que
pode ser modelada como o disco impenetravel esquematizado na figura 2.2, para o qual
j& temos a equagao que define o phase-shift (equacao 2.19, com k = |E|/hvg). Como
discutido na se¢ao 2.2.2, neste caso temos a quebra de simetria de sub-rede (0,,, 7 0 (1)),

0 que resulta em uma maior contribuigao do phase-shift 0y para a se¢ao de choque [65],
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como podemos ver na figura 3.6.
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Figura 3.6: Phase-shifts para a = 10 nm no caso de espalhamento por um disco impe-
netravel.

Por fim, vimos também na secao 2.2.2 que o tnico cendrio ressonante existente ocorre

para E — 0 (figura 2.7).

3.2 Cloaking

Uma das propostas experimentais para um cloaking ja conhecidas é um disco de potencial
eletrostatico imerso em um gas de elétrons bidimensional, funcionando como um centro
espalhador ou como uma nano-particula bidimensional efetiva, onde, junto a isso, temos
um outro anel de potencial, que é utilizado para implementar a situacao de cloaking,
concluindo que nano-particulas presentes em um material semicondutor podem ser ”in-
visiveis” para um feixe de elétrons incidentes [55]. Essa mesma ideia foi estendida ao
grafeno [58] junto com a aproximagao de ondas parciais, possibilitando estudar cendrios
que facilitem a situacao da ”invisibilidade” das impurezas que induzem o cenério de es-
palhamento ressonante.
Nesse trabalho, também mostraremos a camuflagem de impurezas ressonantes. Modelando-

as como um disco de potencial finito ou infinito, utilizaremos o método das ondas parciais,
a fim de reduzir a secao de choque de transporte o7 na situagao de ressonancia, onde vemos

o seu aumento em algumas ordens de grandeza.
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3.2.1 Impurezas ou defeitos modelados como um disco de po-
tencial finito

Como ¢ dificil isolar uma tnica impureza, propomos simular uma impureza ressonante
através de um disco de potencial Vjy de alguns nanometros de raio. Em seguida, man-
teremos o potencial original V (agora chamado de V) e incluiremos um novo potencial
Vo em um anel de raios a (agora chamado de R;) e Ry funcionando como um ”manto
de invisibilidade”, a fim de suprimir os efeitos do cendrio ressonante (ver figura 3.7). A
ideia basica é variar os valores de V5, de maneira que a contribuicao dos phase-shifts seja
reduzida drasticamente, a fim de reduzir a secao de choque de transporte. Diferentemente
do caso do gés de elétrons bidimensional [55], onde temos que modificar V; e V5 para ob-
termos 0y = d; = 0, £m, que sao os principais contribuintes nessa situagao, no caso do
grafeno, sera suficiente diminuir a contribuicao de apenas um dos principais phase-shifts,

que sao os m = 0, —1, pois estes sao iguais por consequéncia da simetria de sub-rede.

Kk
S

Figura 3.7: Esquema dos potenciais no problema do cloaking.

Como ilustrado na figura 3.7, devemos escrever a funcao de onda segundo a equagao
2.35 para trés regioes, ao invés de duas. Logo, também teremos duas condicoes de contorno

de fronteira ao invés de uma.

Fora dos potenciais (regiao 3), para r > Ry, temos
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T (kgr)ei™® Y, (ksr)e™?
3 _ m\v3 m\ 3
‘Ifm(r, 9) = Am < i)\ng+1<k3T)6i(m+1)0 ) + Bm < Z»)\gym_‘rl(kgr)ei(m—i-l)e )

enquanto que para Ry < r < R; (regido 2), temos

Jm(/{ig’f’)eime Ym(k2r)€im0
2 _
Un(r,0) = Cin ( Mo Ty i1 (or)el(m+1)0 + Dim XY o1 (kgr)eltmt10 )0

e, por fim, para r < R; (regiao 1), ficamos com

1 B T (k7)™
\I/m(T, 0) =En ( i>\l<]m+1 (le)ei(erl)g )

onde
kl = |E-Vi|/hl)p
k‘g = |E—Vv2|/hl)p
]{33 = |E|/FLUF
€

A =sgn(E — 1))
Ay =sgn (E —V3) .
A3 = sgn (F)
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(3.2)

(3.4)

(3.5)

As condigoes de contorno W3 (Ry,6) = W2 (Ry,0) e Wl (Ry,0) = W2 (Ry,0) dio origem

a um sistema de quatro equagoes. Podemos resolvé-lo e determinar a razao B,,/A,, e,

consequentemente, os phase-shifts 6,,, de acordo com a equacao 2.10.

Primeiramente, escolhemos V; com o objetivo de maximizar a secao de choque de

transporte inicial, o que estd relacionado com o espalhamento ressonante através do disco

de raio R;. Depois disso, para alcancar os efeitos do cloaking, vamos variar o potencial

do anel V5 e seu raio Ry a fim de obter uma secao de choque efetivamente nula. Vamos

comecar com a situacao demonstrada na figura 3.4 junto com a analise feita na secao 3.1.1.

A partir dela, trabalharemos com o anel de potencial e veremos o quanto conseguimos

suprimir da informagao dos centros espalhadores ressonantes nessas situagoes particulares.
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Dentre as situacoes ressonantes apresentadas na secao 3.1.1 temos que o cendrio mais
eficiente também ocorre para V; = —114 meV. Para analisa-lo, utilizaremos um parametro
chamado de eficiéncia do cloaking, que consiste na razao entre secoes de choque de trans-

porte com e sem o anel de potencial (o7 /o7).

log orlor,
05

vz (eV)

Rz (nm} -2.0

Figura 3.8: Eficiéncia do cloaking de um disco para £ = 0.02 eV, R; = 10 nm e V| =
—114 meV considerando as 6 primeiras ondas parciais.
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Figura 3.9: Eficiéncia do cloaking de um disco nos mesmos parametros que a figura 3.8

com Ry = 20 nm.

Obtemos uma méaxima eficiéncia do cloaking na ordem de 10~° para V5 = 399 meV
e Ry = 11,7 nm, fazendo necessario um anel de potencial com espessura de 1,7 nm.
Apesar do fato de geometrias com estes tamanhos serem dificeis de fabricar, felizmente
existem algumas regides no espago de parametros que proporcionam uma camuflagem
muito eficaz para valores mais realistas de Ry e V5, visto que conseguimos reduzir a segao

de choque de transporte de oy = 131, 8 nm para o centro espalhador ressonante (V5 = 0)
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em até 3 ordens de grandeza para Ry = 20 nm, ilustrando um cenério em que a impureza
ressonante e o manto estao dentro das possibilidade experimentais [58], j& que é necessério
trabalhar com tamanhos da ordem de dezenas de nanometros.

Na figura 3.9, podemos ver grandes oscilagoes no valor da se¢ao de choque de transporte
em funcao do potencial do anel, onde vemos uma mudanca do regime do espalhamento
eletronico, do ressonante para a camuflagem, simplesmente com a mudanca do valor do

potencial V5.

log orlor,

3
<
~0.2 -0.1 0.0 0.1 0.2
E (eV)
Figura 3.10: Eficiéncia do cloaking de um disco para R; = 10 nm, Ry = 20 nm e
Vi = —114 meV considerando as 6 primeiras ondas parciais.
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Figura 3.11: Eficiéncia do cloaking de um disco nos mesmos parametros que a figura 3.10

com V5 = 286 meV.

Agora, para um valor fixo de Ry, vamos variar a energia E do feixe incidente junto

com o potencial do anel V5. Feito isso, podemos ver na figura 3.10 que o cloaking é mais
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eficiente a baixas energias, perto do ponto de Dirac, que é uma das condicoes adotada em
todo o trabalho. Além disso, também vemos que o cloaking é mais favorecido para valores
positivos de E, visto que nao vemos quase nenhuma situagao de ”invisibilidade” para o
espectro negativo. Por fim, se fixarmos V5, podemos ver na figura 3.11 que a camuflagem
em funcao da energia tem seu valor minimo exatamente em E = 0.02 meV, que era o
valor de energia que utilizamos no cendrio ressonante.

Agora, vamos analisar o comportamento angular do espalhamento a partir da secao
de choque diferencial, dada pela equacao 2.16 em funcao dos phase-shifts 6,,, que sao
encontrados a partir do sistema formado pelas condi¢oes de contorno. Para isso, vamos

mapear dd—g em funcao do angulo de espalhamento 6 e do potencial do anel V5.

log do/d8 (nm)

2
1
0
-1
8 -2

Figura 3.12: Secao de choque diferencial Z—‘; para B = 0.02 eV, Ry = 10 nm, V; =
—114 meV e Ry = 20 nm considerando as 6 primeiras ondas parciais no caso do cloaking
de um disco.

V2 (eV)

Em uma anélise preliminar da figura 3.12, podemos ver que ainda possuimos o fenomeno
chamado anteriormente de espalhamento direcional, quando temos diferencas significati-
vas ao longo dos valores da secao de choque diferencial de acordo com o angulo do es-
palhamento 6. Porém, no cenério do cloaking, isso é muito mais interessante, pois nos
permite suprimir a informagao fornecida pelo centro espalhador inicial de acordo com a

diregao através da qual olhamos para o feixe espalhado. Por exemplo, na figura 3.12, onde
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escolhemos a situacao ressonante para V), = —114 meV, vemos diferenga nos valores de
z—‘; em até quatro ordens de grandeza para um dado valor de V5. Em outras situacoes de

espalhamento ressonantes apresentadas anteriormente também podemos ver diferenca de
acordo com o angulo de espalhamento, mas de uma maneira menos expressiva. Por fim,
podemos ver que a manutencao da simetria entre as sub-redes (0,, = 0_(m+1)) nOs leva,
mais uma vez, a auséncia de retro-espalhamento, ja que a cor azul na figura 3.12 implica

log fl—‘; < -2.

3.2.2 Vacancias

Como a ressonancia no caso do espalhamento sobre uma vacancia ocorre para £ = 0
(figura 2.7), trabalharemos com a energia E do feixe incidente perto do ponto de Dirac,
onde ainda temos um alto valor para a secao de choque de transporte op. Além disso,
podemos utilizar tamanhos menores para o raio R do disco impenetravel, pois, do ponto
de vista experimental, podemos alcancar vacancias da ordem de 1 nm de forma controlada.

Similar ao que foi feito anteriormente, manteremos o disco impenetravel e incluiremos
um novo potencial V5 em um anel de raios Ry e Ry (Ry > R;) e o utilizaremos para
camuflar o centro espalhador, a fim de reduzir a se¢ao de choque de transporte (o7 ~ 0).
Porém, por conta da quebra da simetria de sub-rede (0, # 0_(m+1)), modificaremos os
valores de V5 e Ry para atingir oo = 0, £, ja que este modo é o que mais contribui para
o processo do espalhamento.

Também teremos duas condigoes de contorno: W2 (Ry,0) = W2 (Ry,0) e U2 (Ry,0) =
Ul (Ry,0) = 0 que nos levam a um sistema de equagoes que nos permite encontrar a razao
B/ Am, e, consequentemente, os phase-shifts O,,.

Nesse caso, o comportamento da secao de choque de transporte ¢ bem similar ao
analisado anteriormente na secao 3.2.1. A eficiéncia da camuflagem em funcao de V5 e Ry
também serd mais eficiente para um anel de potencial com espessura entre 1 — 5 nm, que

sao bem dificeis de implementar. Porém, a figura 3.13 mostra cenarios de um cloaking
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bem eficiente para anéis mais espessos, com Ry ~ 10 — 20 nm. Na figura 3.14, também
em analogia com o caso anterior, também vemos grandes oscilagoes no valor de o, indo
de um cenario de forte espalhamento para uma omissao do centro espalhador, com R,
fixo e igual a 10 nm e variagoes em V5.
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Figura 3.13: Eficiéncia do cloaking de uma vacancia para £ = 2 meV e Ry = 1 nm
considerando as 6 primeiras ondas parciais.
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Figura 3.14: Eficiencia do cloaking de uma vacancia para £ = 1 meV, Ry = 1 nm e

Ry = 10 nm considerando as 6 primeiras ondas parciais.

Esta "proximidade” entre estados de forte espalhamento com invisiveis também existe
em sistemas de fotonica, onde a secao de choque de espalhamento de multi-camadas
de capas plasmonicas podem apresentar esse chamado comportamento ” comblike” [60].
No nosso trabalho, temos um comportamento semelhante na se¢ao de choque de trans-

porte em funcao do potencial externo, e nao como uma funcao do comprimento de onda
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incidente, como no caso fotonico. Este resultado permite modificar drasticamente o espa-
lhamento de elétrons no grafeno, variando um parametro externo.

Uma importante diferenca entre os casos do disco e da vacancia é a dependéncia da
eficiéncia do cloaking com a energia E. No primeiro cenario, vimos a reducao da secao de
choque de transporte em 3 ordens de grandeza para um valor especifico de energia onde
a ressonancia estava localizada. No caso da vacancia, a ressonancia esta sempre situada

no ponto de Dirac e a camuflagem do centro espalhador ocorre somente nas proximidades

de E =0, como podemos ver na figura 3.15

log orlor,
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Figura 3.15: Eficiéncia do cloaking de uma vacancia para Ry = 1 nm e Ry = 10 nm
considerando as 6 primeiras ondas parciais.
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Figura 3.16: Eficiéncia do cloaking de uma vacancia nos mesmos parametros que a figura

3.15 com V5, = 87 meV.

Para energias bem proximas do ponto de Dirac, o cloaking pode ser bem eficiente,

como mostrado na figura 3.16. Porém, para os valores de energia discutidos no caso
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anterior, a secao de choque de transporte apresenta uma reducao de apenas 10% do seu
valor original, sem o anel de potencial.

Considerando apenas a primeira onda parcial, é possivel obter uma expressao simplifi-
cada para a situacao de cloaking maximo (6o = 0) no ponto de Dirac (F = 0). A condigao

se reduz a

Ji (z) Yo (ax) — Jo (ax) Yy () = 0, (3.6)

VaR ~ L e N
onde x = % eq = R—;. A equacgao 3.6 é satisfeita por uma sequéncia de valores de x

R

para um dado valor a < 1. Tomando limite x > 1, a equacao 3.6 assume a forma

cos[z (1 —a)] =0, (3.7)
cuja solucao é
_(@2n+ 1)
xr = Y0—a)’ (3.8)

com n = 0,1,2,..., apresentando um resultado consistente com as figuras 3.13 e 3.15.

Novamente, vamos finalizar a anélise pela distribuicao angular do espalhamento através
do estudo da secao de choque diferencial, dada pela equacao 2.16.

Na figura 3.17 vemos novamente a permaneéncia do backscattering, consequéncia direta
de 09 # d_1. Uma outra diferenca em relagdo ao caso anterior é a perda da ”simetria
de espelho” em relacao a linha ¢ = 0. Porém, mesmo com essas duas diferencas bem
significativas, continuamos com o chamado espalhamento direcional, ou seja, grandes
diferencas entre valores da secao de choque diferencial ao longo da variacao de #, mas com
um certo grau de aleatoriedade, visto que a distribuicao angular nao apresenta nenhum
padrao aparente.

Ao longo da secao 3.2, mostramos como obter o cloaking de impurezas ressonantes

em funcao dos parametros de cada uma das situagoes apresentadas, disco de potencial e
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Figura 3.17: Secao de choque diferencial Z—‘; para £ =20 meV, Ry = 1 nm e Ry = 10 nm
considerando as 6 primeiras ondas parciais no caso do cloaking de uma vacancia.

vacancia. Mostramos também que uma simples variacao de potencial pode levar o sistema
da situacao de camuflagem de volta para o regime de espalhamento ressonante. Além
desses aspectos analisados, é possivel fazer uma abordagem mais profunda em cada caso
a fim de investigar a existéncia de uma relagao entre os parametros da impureza ressonante
e do "manto de invisibilidade” que possa levar a situagao de cloaking e também mostrar

que esses resultados sdo robustos sob a presenga de desordem no potencial aplicado [14].



49

Capitulo 4

Espalhamento dependente de spin

A spintronica busca a utilizagao do grau de liberdade do spin dos elétrons para novas
maneiras de armazenamento de informacao, controle do fluxo eletronico e fabricacao de
portas légicas [67]. Atualmente, existe um grande interesse em dispositivos légicos de spin
(68, 69] para alta velocidade, baixo consumo de energia, e transistores de spin [70] para
reconfiguracao logica. Para esse propdésito, um grande desafio é desenvolver um canal de
transporte de spin adequado com significativos ”tempo de vida” e comprimento de difusao
do spin. O grafeno é um material muito promissor para ser utilizado como um canal de
spin, visto que o transporte de spin acontece em temperatura ambiente com comprimentos
de difus@o de varios micrometros [71-76]. Além disso, o grafeno tem muitas propriedades
fisicas interessantes que também o tornam muito atraente para a spintronica, incluindo
concentracao de portadores controlavel a partir de portas de potencial e alta mobilidade
eletronica [2, 28].

Na tultima década, houve varios avancos significativos no ramo da spintronica no gra-
feno. Entre elas, podemos citar, através da indugao de impurezas magnéticas no grafeno,
a observacao do efeito Hall de spin [77]. Propriedades dependentes de spin podem ser
introduzidas no grafeno de varias formas, entre elas a deposicao de addatomos magnéticos
[78] e as jungdes ferromagneto/grafeno (F/Gr), sendo estas tltimas muito utilizadas no
estudo de injecao de spin no grafeno [79]. Além dos jé citados, um dos principais segmen-

tos da spintronica é o estudo da relaxacao de spin, sendo seu estudo realizado para uma
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monocamada de grafeno ou para duas camadas [74, 75] e também a partir do regime de
espalhamento ressonante por impurezas magnéticas [80].

A questao de fazer o grafeno ser magnético, ou somente introduzir momentos magnéticos
em um primeiro momento, é de grande importancia, principalmente com o objetivo de
controlar o magnetismo através de um parametro externo, como uma variacao de potencial
ou dopagem, por exemplo. Atualmente, existem muitos estudos tedricos e experimentais a
respeito de momentos magnéticos no grafeno como resultado de vacancias [81-83], dtomos
adsorvidos na superficie do grafeno (hidrogénio e flior) [81, 83-86], atomos pesados (ele-
mentos 3d, 4d e 5d) [87, 88] e dopagem molecular [86, 89].

O acoplamento spin-Orbita é responsavel por inibir efeitos de coeréncia de spin, sendo
normalmente responsavel pelo processo de relaxacao spin. Porém, esse acoplamento
também pode levar a muitos fendmenos interessantes, como o efeito Hall de spin [90],
o efeito Hall quantico de spin [78, 91], efeito Hall quantico anémalo [92], tunelamento de
Klein dependente de spin [93], entre outros.!

Nesse capitulo, veremos uma extensao do problema de um elétron livre na superficie do
grafeno (segao 1.4) e do método das ondas parciais no caso relativistico (segao 2.1) a partir
da inclusao do grau de liberdade do spin. Além disso, como vemos que os efeitos de spin
em um problema de espalhamento podem ser observados através de impurezas magnéticas,
consideraremos um adatomo modelado como um efeito Zeeman local, tratando o problema

de espalhamento eletronico através desse potencial dependente de spin.

4.1 Inclusao do grau de liberdade do spin

No caso da equacao de Dirac, a principal diferenca entre o caso nao relativistico é que
o operador Hamiltoniano, representado na equacao 1.13, ja apresenta um iso-spin asso-

ciado a cada uma das componentes da fun¢ao de onda V¥ (7). Portanto, a inclusdo da

1Para mais aspectos teéricos ou experimentais relacionados & spintrénica no grafeno, veja a referéncia
[94].
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dependeéncia do spin faz com que a fun¢ao de onda procurada como auto-valor do Hamil-

toniano dependente de spin possua quatro componentes.

4.1.1 Elétrons livres no grafeno

Como recordado anteriormente, para o grafeno puro, temos o seguinte Hamiltoniano:

HQIUF<( 0 (@_iﬁy)), (4.1)

Pa + iDy) 0
onde p; = —ihd,,. Escolhendo os auto-estados da componente :9: como base, faremos o
produto tensorial de I na equacao 4.1 a fim de encontrarmos o operador Hamiltoniano

apoés a inclusao do grau de liberdade do spin. Feito isso, encontramos:

0 (P — iDy) 0 0

_ _ (Ps + iDy) 0 0 0
HOspin =1 X %0 = VUfp 0 0 0 (ﬁ; B Z}a\y) (42)

0 0 (Ppx + iDy) 0

Vemos que a adicao explicita do operador de spin faz com que a dimensao do Ha-
miltoniano aumente. Intuitivamente, agora temos um spinor de duas componentes para
cada uma das componentes de spin, o que resulta em fungao de onda V¥ (¥) de quatro
componentes, como ja haviamos discutido anteriormente. Utilizando o operador encon-
trado na equacao 4.2, agora chamado de Hy, podemos montar o problema de auto-valor

Hol (7) = BV (7):

0 (Pa — i) 0 0 v (F)

o | @ tin) 0 0 0 Ui () | _
r 0 0 0 — (P» — ipy) Uy (7)
0 0 — (P + ipy) 0 vy (7)

(4.3)
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Resolvendo a equagao 4.3, a fim de encontrar os auto-vetores W () e seus auto-valores

E correspondentes, encontramos, ja apds a normalizagao:

1
gir | £ b5
spin up: B = foplpl = U (7)|+) =< | T
0
, (4.4)
0
BT 0
spin down: E = tovp|p] = ¥ (7)|—) = W ]
onde 07 = arg(p, + ip,) e os sinais de positivo e negativo presentes na energia e na

funcao de onda de cada uma das componentes de spin encontradas sao correspondentes

aos elétron (E > 0) e aos buracos (E < 0).

4.1.2 Ondas parciais

Apoés encontrarmos a solugao para elétrons livres no grafeno depois da adicao explicita do
spin, abordaremos as consequéncias do spin no método das ondas parciais, desenvolvido
no capitulo 2.

Na se¢ao 2.2, mais precisamente na equacao 2.29, utilizamos um ’ansatz’ para resolver
a equacao de Dirac. Aqui, seguiremos o mesmo raciocinio, mas para uma fungao de
onda de quatro componentes sem nenhuma componente de spin privilegiada (feixe inicial

nao-polarizado), o que nos da:

E* (r) O, (0)
ZG*( ) Ot (0)
((7’) m ()

)
Apés definirmos 1y, (7), lembrando que W (7) consiste em um somatério sobre as m

Um () = (4.5)

m+1( )

ondas parciais, podemos voltar ao problema de auto-valor para cada uma das ondas parci-
ais separadamente, ficando com H1y, () = Ey, (7), onde H é definido por Ho + Vipin (1),

Ho ¢ dado pela equagao 4.2 ¢ Vi () é um potencial axialmente simétrico, dependente
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de spin, mas nao mistura estados de spin up e spin down. Novamente, escrevendo os ope-
radores de momento em funcao das coordenadas r e 6 e utilizando o método de separacao
de variaveis encontramos a solucao de ©,, como a equacao 2.4 e um conjunto de quatro

equacoes diferenciais acopladas para as partes radiais:

dF=* (r)

1

F ol O B Ve ()G ) =0 (16)
dG;;(T) + (m:‘ 1) G:I: (T) _ # (E _ V;pm (7”)) F:I: (T’) —0. (47)

A partir daqui, podemos proceder exatamente da mesma forma que o desenvolvimento
de ondas parciais na secao 2.2 do capitulo 2 e obtermos duas equacoes para a amplitude

de espalhamento fi (f) (equagao 2.40), uma para cada uma das componentes de spin:

[2 & . .
f£0) = — Z ¢ sin (6%) e, (4.8)

onde 6= representa o phase-shift associado a cada uma das componentes de spin.

A equacao 4.8 possibilita que tenhamos taxas de espalhamento diferentes para spin up e
spin down, o que resulta em uma polarizacao final ao longo do eixo z para o feixe espalhado
caso fif (0) # f, (0), mesmo com um feixe inicialmente nao-polarizado. Tomando como

referencial o eixo positivo do eixo z, podemos calcular essa polarizacao final do feixe como:

_EOF -1 O
O+ 1 0

onde normalizamos a diferenca entre as taxas de espalhamento pela soma das mesmas.

P (0)

(4.9)

Além disso, vemos que existe uma dependéncia angular na equagao 4.9, o que nos diz que
podemos aferir uma polarizagao diferente de acordo com o angulo de espalhamento.
Como podemos analisar as amplitudes de espalhamento de cada componente de spin

separadamente, ¢ bem intuitivo pensar que a soma das contribuicoes de spin up e spin
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down constituem a secao de choque diferencial do problema:

do™ i 9 do do™ do™
o O =1 O — 5 0)=—5 0)+-5 (0). (4.10)

Logo, considerando as duas contribuicoes, podemos analisar os outros parametros do
espalhamento ja conhecidos, como a secao de choque total (equacdo 2.14) e a secdo de
choque de transporte (equagao 2.15), ou ainda calcular cada um desses parametros para
cada uma das componentes de spin.

Fazendo analogia a o (k) e a o7 (k), também temos um parametro de espalhamento
associado a integral angular da diferenca | f, (6) |2 —|fi(0) |2, que chamaremos de pola-

rizagao de spin total P, (k) e polarizaciao de spin longitudinal PT (k):

p, (k) = S OF -1 ©) :w (411)

FUFEO) [+ 1 f7 (0))do

pr () = JU5O) = 1 (0) ) (1 = cos (6)) b
) FUS0) P+ 17 (0) ) (1 — cos (0)) db

Este mesmo formalismo também pode ser aplicado para estudar as propriedades de

(4.12)

transporte dependente de spin no grafeno no caso de espalhamento eletronico por impu-
rezas que apresentam acoplamento spin-érbita [21-23, 95].

Apés a inclusao da dependéncia de spin na resolucao do problema de elétrons livres
sobre a superficie do grafeno e no método das ondas parciais, vamos abordar um exemplo
de impureza magnética adsorvida, possibilitando o seu tratamento como um potencial

dependente de spin.

4.2 FEfeito Zeeman local

O efeito Zeeman consiste no efeito da separagao de linhas espectrais de mesma energia

em resposta a aplicagao de um campo magnético externo. Dentre as abordagens desse
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efeito, estaremos considerando aqui o ”efeito Zeeman normal” no caso de uma observacao
feita ao longo de uma direcao paralela a é, onde teremos o desdobramento em duas
componentes. Tratando da impureza magnética em si, consideraremos um efeito Zeeman
local ao longo da direcao do eixo z, fazendo analogia a aplicacao de um campo magnético

—

B nessa direcao, nos possibilitando modelar esse centro espalhador da seguinte forma:

0, r>a
Vspm(r):{ Ve r<a (4.13)
Voo,

Figura 4.1: Esquema de um efeito Zeeman local, representado pela equacao 4.13.

Para um elétron (ou buraco) incidente com spin up ao longo do eixo z, o potencial
funciona como uma barreira, ao passo de que, para uma incidéncia com spin down ao longo
do mesmo eixo, temos um pogo. Para essas duas possibilidades, ja sabemos como escrever
a expansao da funcao de onda em ondas parciais e aplicar a continuidade na interface, a
fim de encontrar os phase-shifts, necessarios para avaliar os parametros do espalhamento.
J& que o potencial tratado nao proporciona inversao de spin (spin flip), obtemos quatro
equagoes a partir de U (r — a*,0) = ¥ (r — a~,6), sendo duas exclusivamente para

cada componente de spin:
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AZ T (kowra) + BEY,, (kgwa) = CEJ,, (kia)
. (4.14)
iN(E) (AL Jii1 (kouwa) + BEYmi (kowa)) = iX (EFVo) Crn iy I (Kina)

m
it t O hase-shifts 6= d d -
O que Nnos permite encontrar expressoes para 0s pnase-snijts m para cada ulma das COI

ponentes de spin:

A (E) Jm (k:ia) Jm+1 (kouta) - A (E + ‘/0) Jm (kouta) Jm-l—l (ki:la) (4 15)
AN(E) I (kina) Vgt (kow@) — A (E F Vo) Yo (kous@) Jms1 (kina) )7

com
kouw = |E|/hvp
bt = |2 % Vil o (416)
e
A(E) =sgn(FE) (4.17)

AMEF Vo) =sgn(EF Vo)

A partir das expressoes dos phase-shifts na equacao 4.15, juntamente com as equacoes
4.16 e 4.17, podemos avaliar os parametros do espalhamento, seja analisando as con-
sequencias do espalhamento de cada uma das componentes de spin separadamente ou
observando o processo como um todo, considerando as duas contribuicoes.

Como a interagao do potencial descrito pela equacao 4.13 pode acontecer de duas
maneiras, uma pra cada componente de spin, teremos dois conjuntos de ressonancias
associadas a essa impureza magnética. Consequentemente, teremos mais picos na se¢ao
de choque de transporte, metade associados ao caso em que teremos uma barreira de
potencial (spin up) e outra metade relacionados com a situa¢do de um pogo (spin down)
como podemos ver na figura 4.2.

Além das ressonancias provocadas por cada uma das situagoes, podemos ver também

que a secao de choque de transporte do processo total de espalhamento atinge a situagao de



Capitulo 4. Espalhamento dependente de spin o7

300
250
— 200
E': 150 — ont
) — o1y
100
— Ortto0ry

50

o 1 n n 1 n
-04 -03 -0.2 -0.1 00 01 02 03 04

Vo (eV)
Figura 4.2: Secao de choque de transporte or para £ = 20 meV e a = 10 nm considerando
as 6 primeiras ondas parciais de cada componente de spin para o caso de um efeito Zeeman
local.

espalhamento ressonante mais vezes, sofrendo aumentos de algumas ordens de grandeza,
o que é um dos objetivos da adsor¢ao de atomos na superficie do grafeno.

Apoés analisarmos o regime de espalhamento ressonante, podemos variar os parametros
do centro espalhador em questao, como Vj e a, ou a energia E do feixe incidente e investigar
seus efeitos sobre o, mas terfamos um comportamento semelhante aos citados na secao
3.1.1. Logo, vamos explorar os fenomenos relacionados ao spin, e como os parametros da
impureza magnética podem afetar a polarizacao que aparece apds o processo de espalha-

mento de um feixe inicialmente nao-polarizado.

035

Vo (eV)

a (nm)

Figura 4.3: Polarizagao de spin longitudinal PZ para £ = 20 meV considerando as 6
primeiras ondas parciais de cada componente de spin para o caso de um efeito Zeeman
local.
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Analisando a figura 4.3, vemos que se considerarmos um feixe inicialmente nao-polarizado
com uma dada energia incidente F e estivermos interessados em obter uma determinada
polarizacao para o feixe espalhado através da impureza magnética modelada como um
efeito Zeeman local, podemos investigar a presenca de um par de valores para a intensi-
dade do potencial Vj e para o raio a que fornecerao a polarizagao desejada.

Ps’
1.0

Va(eV)

-1.0

Figura 4.4: Polarizagio de spin longitudinal P para @ = 10 nm considerando as 6
primeiras ondas parciais de cada componente de spin para o caso de um efeito Zeeman
local.

Seria ideal a existéncia da possibilidade de variar a intensidade do potencial durante o
processo de espalhamento, a fim de atingir a polarizacao final desejada, mas, do ponto de
vista experimental, isso ¢ inviavel para impurezas magnéticas. Logo, ¢ intuitivo pensar
em variar a intensidade da energia ' do feixe incidente. Na figura 4.4, vemos que a faixa
de oscilagio de P¥ é mais ampla perto do ponto de Dirac, a baixas energias, onde vemos
algumas situagoes em que a polarizacao de spin longitudinal muda de sinal com uma
variagao de energia em torno de alguns meV (ver figura 4.5).

Ao observar as figuras 4.4 e 4.5, podemos notar uma certa simetria com o eixo £ = 0,
visto que as partes positiva e negativa sao opostas, ou seja, P (E,V,a) = —PI(—E,V,a).

Semelhantemente as secoes anteriores, terminaremos nossa analise através da distri-

buicao angular, mas, nesse caso, da polarizacao, dada pela equacao 4.9. Nessa analise,
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Figura 4.5: Polarizagao de spin longitudinal PZ para os mesmos parametros que a figura
4.4 com V5 = 186 meV.
vemos uma ”polarizagao direcional”, fazendo com que valores diferentes de P () sejam
observados de acordo com o angulo de espalhamento 6. Ou seja, mesmo com um feixe

inicialmente nao-polarizado, um efeito Zeeman local descrito pela equacao 4.13 faz com

que o feixe espalhado possa ser polarizado ou nao, dependendo do angulo de detecgao.

Polarizagéo de spin
10

Figura 4.6: Distribui¢do angular da polarizagao de spin P () para Vy = 225 meV a = 10
nm considerando as 6 primeiras ondas parciais de cada componente de spin para o caso
de um efeito Zeeman local.

Por fim, podemos ver que perto do cone de Dirac encontramos uma pequena faixa de
valores para E, onde podemos ver a inversao do sinal da polarizacao de acordo com o
angulo de espalhamento (ver figura 4.7).

Ao observar as figuras 4.6 e 4.7, continuamos a observar a simetria ja observada em

relagao ao eixo E = 0, visto que P(E,V,a,0) = —P(—E,V, a, ), mas também observamos
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Figura 4.7: Distribuigao angular da polarizagao de spin P () para os mesmos parametros

que a figura 4.6 com F = 18 meV.

que P(E,V,a,0) = P(F,V,a,—0). Por fim, ao analisar a figura 4.7, podemos encontrar
P (0 =0) # 0, o que evidencia a quebra da simetria de inversdo temporal por conta do
potencial espalhador dependente de spin.

Vemos que as limitagoes no tratamento de impurezas magnéticas fazem com que o
unico parametro experimental que pode ser modificado seja a energia F do feixe inci-
dente. Logo, analogamente ao que foi discutido na segao 3.2, seria interessante introduzir
um “manto” sob a forma de um anel de potencial, a fim de obtermos controle sobre os
parametros do espalhamento a partir da aplicacao de um gate, o que ja se mostrou bem
eficiente no capfitulo 3. Isso nos permitiria modificar P (f) e P para uma dada impureza

magnética sem a necessidade de alterar o feixe incidente.
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Consideracoes finais

Nesse trabalho, foram estudadas algumas propriedades do grafeno, entre elas o fato de
os elétrons se comportarem em sua superficie como férmions relativisticos sem massa,
possibilitando a sua descrigao através da equagao de Dirac [2, 3]. Resolvendo o problema
de um elétron no grafeno, vemos algumas diferencas entre os auto-valores de energia e
seus auto-vetores correspondentes em relacao ao caso nao-relativistico. Entre elas, temos
o fato de a funcao de onda apresentar um "iso-spin”, fazendo com ela seja constituida de
duas componentes.

Desenvolvemos o método de ondas parciais a fim de estudar o transporte eletronico no
grafeno por impurezas adsorvidas em sua superficie, que funcionaram como centros espa-
lhadores. Considerando a incidéncia de uma onda plana e observando a onda espalhada
em um limite assintético fora do alcance do potencial espalhador, vemos que esta ultima
se reduz também a uma onda plana semelhante a incidente, diferindo apenas pela adicao
de um fator de fase, chamado de phase-shift, que contém todas as informacgoes do centro
espalhador.

Utilizando essa aproximacao para os casos relativistico e nao-relativistico, estudamos
o espalhamento eletronico por um disco de potencial finito e por um disco impenetravel
em ambas as ocasides [17], apresentando algumas diferencas entre elas, a exemplo da
auséncia de backscattering ou retro-espalhamento no caso do espalhamento eletronico por
um disco de potencial finito na superficie do grafeno. Também no regime relativistico,
fizemos também uma aplicagao da utilizacao do método das ondas parciais para o calculo

da condutividade no grafeno, mostrando a sua dependéncia com a voltagem aplicada e
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que ela pode ser estudada através da presenga de impurezas ressonantes [3, 28].

Considerando uma impureza no regime de espalhamento ressonante, introduzimos um
"manto de invisibilidade” modelado como um anel de potencial ao seu redor, a fim de
suprimirmos seus efeitos no processo de espalhamento. Para determinados valores do po-
tencial e do raio externo do anel, observamos uma reducao em até 5 ordens de grandeza
no valor original da secao de choque de transporte no caso da impureza ressonante mo-
delada sob a forma de um disco de potencial finito, enquanto que no caso do cloaking da
vacancia, modelada por um disco impenetravel, observamos uma reducao em até 3 ordens

de grandeza.

Vimos também que variacoes no potencial do anel em torno de alguns meV podem levar
o processo de espalhamento eletronico da situacao de camuflagem de volta para o regime
de espalhamento ressonante, e vice-versa. Essas oscilacoes no comportamento da secao
de choque de transporte or em funcao do "manto” formam uma analogia aos sistemas
" comblike” presentes na optica, onde podemos mudar o regime de espalhamento através da
variacao de um parametro externo. Por fim, também observamos variagoes na intensidade
da secao de choque diferencial de acordo com o angulo de espalhamento observado, o
que chamamos de espalhamento direcional. Essas oscilagoes no comportamento de Z—Z de
acordo com # permitem a supressao da informacao fornecida pelo centro espalhador inicial
de acordo com a direcao de anélise do feixe espalhado.

Adicionamos o grau de liberdade do spin ao problema de um elétron livre no grafeno,
o que resulta em mudancas na funcao de onda, que passa a apresentar quatro compo-
nentes. Consideramos o espalhamento eletronico por uma impureza magnética modelada
como um "efeito Zeeman local”, procurando analisar parametros de espalhamento depen-
dentes de spin, a exemplo da polarizagdo longitudinal P e da distribuigao angular da
polarizagao P (#). Ao analisarmos a primeira, vemos que o espalhamento de um feixe
inicialmente nao-polarizado através desse potencial Zeeman implica em uma polarizacao

no feixe espalhado. Com isso, podemos investigar as caracteristicas da impureza, a fim
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de obter uma determinada polariza¢do. Por fim, ao observar o comportamento de P (6),
vemos oscilagoes com relacao a #, o que implica em uma ”polarizagao direcional”.

Como projetos futuros, podemos estender a ideia de introduzir um “manto” ao re-
dor do centro espalhador no caso de impurezas magnéticas, ja que seus parametros sao
dificeis de controlar. Assim, poderiamos modificar a polarizacao longitudinal do feixe
espalhado a partir de variagoes no potencial do anel, ou seja, com um parametro externo.
Podemos ainda utilizar esse mecanismo também no caso de impurezas que proporcionem

acoplamento spin-érbita.
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