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Resumen
“BSPRECTRO DE PARTICIHLA INDEPENDIENTE EN PDRZOS
CUANTICOS DE GRAFENG”
AUTOR: CESAR ENRIQUE PEREZ VILLEGAS

FNERE - T

Asesor: Dr. Jorge Abel Espichdn Carrillo

En ¢l presente trabajo estudiamos tedricamente el espectro de particula independiente

B Tos Bormiones Qe Wirae e ¥ Srafont cuwnnde aete maerisl o5 sometide & potentia-
des .=el"ectms-t;’éftico’s .orientados ‘en una iél-ireét':-ién del espacio. Dentro de %ﬁe contexto, son
discutidas Ias .condicioncs :sabee das -cusles los -estados confinades aparecen -on la cstrue-
Furs. Calonfamos anadfiicanente Ty expresidn gue gobderna Ia ene,z;g;a, de Tos fem&cmeb..

estudiando su dependencia con €l vector de onda, con los anchos de los pozos y barreras

e

“gpue Formeen Jos hiles de mralem, sl vomo dembidn von Jos g

ebress Tepmomrspaldgions

v T T R

donde es crecido. Encontramos una fuerte dependencia entre estos parametros y 1o con-
wrndrseEe de ke gmaiaiaes e amegy v v detrainesiy peen, Trnlidte vwhademes s
circunstancias sobre Jas cuales los estados extendidos estén presentes en la estructura.
‘Este analisis-es-heche .2 través-de-la-densidad-de probabilidad :de los electrones para una
*Jada-suibands. Finstmente estadiamos Tos eferias gne Ia vauammm B Q:amammn‘m dz
s estructura, asi como €l pardmetro fenomenolégico 3, inducen sobre la conductancia a
I kuzen e o dmensiiin e don dioe Dissiones v weiizemes de wepers wietemd@ins los

efectos de Ta anixoteopia espacial e Tox result
Palabras claves:

LCirsdionn

Pozos cnantices

“Estados confinados.



Abstract

“SINGLE PARTICLE SPECTRA IN CRAPHENE QUANTUM WELLS"

AUTHHOR: CESAR FREIOUE PEREZ VILIEGAS

JANUARY 2011

In +his swork we Sheoretically study the single particle spectra of Dirac fermions in.

Graphene, when the material is submeted info the presence: of an clectrastatic potential
in a given direction. In this way, we discuss the necessary conditions to confined states exits

e fheestructare. We sedytivdly valodsie fle

awd sindy dis dependence with 1he wave-vertor, width of e wells and harrdersand the

mass term which afise as a consequence of the Graphene’s atoms and the substrate. which

sdse 2 o vomegpeme of the dwbeaction bebweon the sdwizole auld Tropdene We Sod
 a-dtrong dependence between those parameters and mﬁaﬁaxggmxms congentration n

a given well. We also study the circumstances for which extended estates are present in
~the shrurture. Thisstudy bs dove through-the dessity of peobehility et welertoans

&, we shndy dhe ofects et e varhiiom of He pasmetens

B aogiven sofiband. AL Ta
of the structure as well as the mass term, induced over the conductanee along of wire’s

daziition We dkrass end onolise srsternaticelly e shmabmes of 10 spabizl aniitroagy

i the cesults-of the cc‘sﬂducnanc.eﬂ,
KEYWORDS:

Tonfined states.
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‘Capitulo 1
Introduccién

turas, basadas en semiconductores, han contribuido al desarrollo de mevas tecnologias v
v hapreitivem ofedatnden baadeprenipnfoat o o it in I Bt acdodidad, -
:estos <dispositivos clectrénicos se estan acercande a sus Timites de mintaturizacion v de
eficiencia (2,3}, -de modo-gue nueves materiales estdn siendo utilizades on las aplicaciones
s hasados-en of carbong Han

- de Taanicro -y -nanotecnologia. En-ese weutid

atraido mucho el interés de 1a comunidad cientifica, debido a que el carbono posee di-

=

oo e pvesdrarkinlon s praeden

Ferentbemerdasey apirdees {itaidizademes)

&

producir -como ¢l diamante y €l grafite. Aunque 6l diamarte ¢s un didtropo det carbono,

 -es importante mencionar gue €3 muy difcrente o las otras formas -slatrépicas-del carbeno.

I eromstituids. por Toeries-enibees o, motivo
por el cual es uno de los materiales mas duros en 1a naturaleza. Ademés como no posee

aadnees g ool et s enolnte ot §

‘Por :6tro Tado, desde que se publicd €l primer trabajo en ¢l cusl se reportd Ta existencia

-del:gm:fenﬁ {unatinicacapadegrafito) |5, se pusode manifiestola posibitidad de contralar,

e de electrenes) en este

et

material apenas por la aplicacién de una pequefia diferencia de potencial, con lo que este

Tatherind se fornd wmuy Feomdbedar anod disio-de mnevan-dispreitiveedadtnduioes. Anles

‘de ‘comprobar Ta existencis, del grafeno, Ta Tornmeién de Tos maotubos de carbono, Tos

-cualesposeen una topologis unidimensional (1D} 6} era posiblea pativdelaformacidnde

F



Toiboass e exta fiitas s, de g, Al T famomiin. de-omsioyed i o pari

del grafeno, conocido como fulereno {7], puede considerarse como una estructura cero-

Avmersirmal $9E. T enhman, ool ol Sessbriniso g s el 5 s
del -alotrope de carbono en ‘dos dimensiones (20, grafene, intrigaba a Ta comunidadt
whentifea.
£ 1647, Phillip B Wellace ] Kiso ue estudin teition @2 fa asmucturs de hondas
del grafito, considerando que los eniaces atdmicos eﬁt.re sus diferentes capas eran muy
Gtes e nonRparsain o dasenleses stduions de s nizmsseares. Fer by fante, Wil
Testiingio su estudiv Tediivu u-un vristdl 213, es detir, se ventrsen ok estudiv testico de T
-pstructnra de bandas del grafene. B cofogre «de Wallace sp basa 2n -6 heche de gue, fres
e los enstne dlecirongs dovaloncia-ddf-corhonse so hibridieon Semiomonto on orbitelos sp¥

localizados en &l plano x — . Por otro lado, ef enarto electron de valencia, se encuentra en
gty Tt ., TRl ﬁ"{i'mm* e e T T e e R e e s A
o y tres antienlazantes . Mientras que os orbitales 2p,, aquéﬁbs‘ que estin débimente
"erduzadns, Tormen dos bedas 7 ¥ 7, Bamadas de enilevamies v anbiendazanbes, are 5
2 {puntos

o

dela primesa zona de Bl

degeneran oo Jos sois-punios-de ol simetein §
de Dirac). |

Prow et packs, 18 oo anbos e B Soorka de WWaitnee, Tordas v Bobade desmpBuon
+toorias en ‘Ias gque conchifan gue fa Tormacion de cristales 2f¥ no ers posible, puesto que
-pstos-cristales se tomarfan termodinimicamente muestables 18], Exte-argnmento-se hass oo

ciones férmicas [Fapanes) en las Tedes wriskalines de Haja di-

mensionalidad llevarfa a la destruccidn de este material 2D para temperaturas finitas [10].

Prawtcwste sosmbeds T vatbrnide @ Marmmin {11 v «ib

‘Sin embarge, en ©f ane 2005, dos grupos de investigatiores, €f primure dirigido por
Andre Geim (Premio Nabel de Pisica 2030} 5. 18] de In Universidad de Manchester v o
segande por TRillip Kim {14, 15] de-la Toiversidad de $ialunifiia, Tagraven slar par pot-

merg vez, una 1inica capa de grafito, el grafeno. Estos experimentos fueron sorprendentes

puzs fom Ssicos Seltinas wpre Senpaiinsdean o o Sl -de Landee, Pk, 33
v Wallsce. Bl provedimiento ulthzado -por sslus grapos pare vbiewer of grafeno se busa en

‘una téenica sencilia-de exfolincidn mecdnica gue ponsiste en colocar y remover -sobre yaa



amgpsitrs o grafite vm ks edbsive. Fie fnwa. de grocedi e detilo-a gue 2 parki
del grafiio, el cual estd formado por muchus capas de grafeno donde los entaces aldmicos
emitae: Augs Smrmnines: olos s Teianm e it Sk Teorndes oper Tes sndorreemtie: e Hiforemdion:
‘capas, ‘es posibile -obtener capas de grafonc adheridas en la &inita. ‘Fuego de obtener 1ma
- mpestra-de grafite. con pacas-capas-en da-cinta adhesiva, preeedieron a foanstert 4o ranes-
‘- substrato de dxido de silidn. T evia. maness, cen B gynda 4. v wiccostopin
Optico refractivo, se pudo saber donde se encomtraban las camadas de grafeno, pero no se

iy mefeae et sonne-oin rradeewsomled e oo e proupaine. . P sevelnen arte: paeddomes.
b x

MFA} para medir Ia altura de In muestra.
- -Asi, pudieron-compatar las-diferentes atturas-de las mnestras con tos tones ascuros que <t
adroseopio propurdomaba, Identifizandoe wns, vl -ropade prafite, o prafemo.
Debemos mencionar que la exfoliacion mecdnica no es una téenica exclusiva del gra-
ez Bl g Mt miemb o on praibiecdiones cogae drvatien sdessssistales,
como BN, WbSey, v BigSriCaCuz(F, [15]
Oira téenica poara-chitoner grafeno, es ol everimiontoapitaxial. Esta téenica-consisteon

“havercrecer un.otivialde S v expenerlo.a temperatnsas alfaw (= TINTY para evaporar

1os Atomos de Si que se encuentran sobre la superficie. De esta manera, los Atomos de
earrone-emepsedas on Moanpafide formms moatipas Ge-srmBae. Bt Sonton fee dewn-
rrollada por 6 grapoe de ' Walt Heer de fa Universidad de Atfants, o gue permitit obtener
-l zecimiento de monocapas ¥ bicapas «de grafene 18], Contrariammente a la técmica de

o el mustiaie de BT wme couwslr comp wpa parte Fowiameming Gel

grafeno crecido epitaxialmente. Esto debido a gue 1a capa de grafilo credda por pomera,

s it ol codeefanrenfiarosisl ondnns W?MHrmﬂ”ﬂmﬂﬂﬁhm Hstommis
deesta propicdad, ha sido comprobado experimentaimente que ¢f grafeno epitaj;iaii'mues-
tra fransperte balistica ¥ una alta mevilidad, caracteristion que no presenta & grafene
exfnliark,

Por 1o expuesto, podemos conchiir gue el grafeno es € primer cristal biditnensional
B ok amnputnme v ity Ao, sprate d s E@f’é@%@ﬁ@?ﬁmﬁi@—
‘cas ‘gue proporcionatia el grefeno, ©asten otras motivaciones, desde ¢l punto de vista

académico, para-el-estudio-de-este materisl. Al respesto podemas menctenar que los tedri-

3



s tmedmengse T eciseeny e eshalies ke Sposiile. Excio i

i serpae e Indewriade
Peierls-Landau se voncluye que el orden de largo aleance en sohidos 2D no podria existir,
v operms -G e dresriomes tirmeienm e fomerss e bodpm emeseibo deimrites. of svindnd oo
dmanicamente inestable [28]. The hecho, afios més tarde, ta ausencia def orden de Iazgo
alcance fue mostrado rignrasamente por Mermin [11]. Sin embarge, en una peblicaciin
s eciente 1], se ha encouisadogue do existencia ol gratane sedhe iinisamente o qur
este material en forma suspendida, posee aondulaciones gue rompen 1a simetria traslacional
«delk emitstad, oemiintiiandialac e s waliated TR msmeriontn 7 e T radios erfindnle.
“Lisstrubujus subre grafenv, desde quefue whtenido vn ol Tebursturio, se'invrsmenisron
ripidamente. 1:as razones de este apmento son vnrisdas, yo nue -este material presenta.
Femtmoenns fidives oy nteresantes enodisfemas Je bajas dimendionrs vy de alfas mergias.

En este cristal bidimensional los portadores de carga se comportan como particulas rela-

it i, IS, TR Snien tuodpr, W asde modvind va Snameot e gofernid mo rmedifinn
€1 comportamierito <de ‘dichos portadores, s ‘decir, €l confinamiente a través de poten-
-eiales clectrostéiices wo ©s posible, este fendmene -¢s -conoeido on da Hterstura como

T

el Gk B

y . Experiosnins mesiranto o elechio Hall snfiniine o madidioeon-
ductividades como siendo un multiplo semi-entero de €/F, €l cual puede ser observado
Azl 5 femmsperndur: sl 53, 15 20, 24 Ddbandts S Saesdalad saidemir amins T
energia 'y ¢ vector -de -onda hace -que ¢ grafeno se comporte como un semiconductor de

Gap vero para bajas energfas, par 3o «ual Jor dlectrones en sate material se campartan

-wascn Ferraianms #in poass. Fefie dliimn Decdho Towe posilile ope o grafion s, on eoeelsate
eandidato para poner a prueba los modelos tedricos de 1a teorfa vodrtice de campos que
ks ol sy grmdindions it conapbes. EL amodeme e Jafomden, conin Wi pavnde oadoe
fa Pisica dé la Materia Condensada y Ia Pisica de Aftas Energias |25}
Par -otro lade, -.pmpneatéﬁ para a aplicabilidad <let grafene incentivaven tanto inves
igacioney tedrivas weme experineniales en Hifes «Je grafeno. Se trath de Buos conales
(ani-dimensionales) vortados a partir de grafenos mesoscdpicos. Estos cortes som reali-
Fnmdtors o g T A deny Swepiomes; avkitudemiiieos, il opue: seealia. ez depe s
-de ‘bordas: (i) wig-zag v {8} armchair. T?ra;‘bajos tobricos mostraron que los hilos d¢l tipo
2ig-20g -se-comportan -coma metates, mienftas gne los hiles del tipe armehair se pueden



- pompertar comosemiconduiores @ metales dependiondo-de Jas Targnrande Tas hilos
predicciones tedricas fueron reportadas por primera vez por Fujita v Dresselhaus {26]. De
adton B, esten: Jon: Ypee de: Sl dr: oo sem cemsiderodive: vomme Spiivace: camlidaten:

1sistores.

para et desenvolvimiento de dispositives electrémicos tales comio tra

Por estas vazones ¥ -con 1s finalidad -de toner un mejor entendimicnteo sobre ol compor-

mftersseinmrs: sndas dksdienes o ok mraderfid es apseriini: 2w eamdin,
co ‘debido ‘s un potencial electrostatico. Bl objetivo inmediate es estudiar como algunos
- pardmetros-como 1a altura ¥ et anche de 1a barrera de potencial afects 1o dindmwica de los
portadoresde cargaen este material.

El escenario de estudio son pozos cudnticos acoplados por una barrera de potencial,

e i TR weie v i de alts orlivlsl. Bde somaie peamite hswer o evtandin

S e

tedbrico-de una particula independiente usando la ecuacion de Th

ae. Blectos de anisotropia
-espactal -en la-estruectura ast como anisoirapies inducidas peor interacctones entre o grafenc

En el Capitulo 2, revisaremos el modelo teérico de la estructura electrénica del Gra-
Heems ey s agpmerdinneitie. Tiyid Biedieg v evrsdslhewiy b epndaifuemiton de: b sopmm-
‘dos vecinos. En particular, sera discutide ¢l limite donde ¢ hamilteniane Tight Binding
reproduce la ecuacidn <de Dirae 2D. Asimisme, introducimes, sobre consideraciones de

@

aive o T ws, Dupartaute on el esfiodio de ses paapiada-

des, de las cuasi-partivalas del grafeno. La vomparacion emtre € modelo tedrico y posibles
menfiweitmes asprrmendaies famdidn ox prosendanin..
En el Capitulo 3, presentames como las ecuaciones obtenidas en of Tapitulo Tf pueden

et usadas-en ol estudiodel espectra-de particuls independiente en hilas cudntiens acopla-

Gox y hasades en grofenn. Se frafa Jel crisial 2T sometido 2 poteunizles elrctrutitices.
yue confinan los portadores a topologias unidimensionales. En este trabajo considerarnos
oft annes prasasd, o off cwdl, o pesdinetes de: mesm & o difenende:, em sonle sapifie domdi: of
potencial es -confinador. Cuantificaremos €l comportamiento de Tos portadores de carga

en la-estructura a fravés-de la densidad -de probsbitidad come funcidm -de-este pardmetra.



he pmn-6l Capiinle 4 estodines Jos efeuiions gpue T aisoiopia wxpadsl e Ia

estructura tiene sobre los portadores de carga. Fn ese sentido, mostramos que entre los
efledon agmsdindm smieofinnies nbme spsanesgndawn sopuliasem el evaloe presin ssaenizn
‘mayor cantidad de portadores de carga ‘en uno de Tos pozos. Sus efectos son también
reflejades -en 1a conductividad del materisl. Nuestros mﬁ&mﬁm reesttan gue cuando

g

el anidho «de Tos pozas son difer

Yes. s pasible srabar cen Ja. conttmrdin de una-dada
subbanda sobre 1a conductividad. Resultados similares fueron mostrados para el caso en
aft exol asdods; snfadiegi pen rate def pradmetas G

Chertamente, € estudio del espectro de particula m&epené}e\ncee realizado en este tro-
bajo-es-el punto-de partids para-ol estudio de vn sistema mds resl en gue se considere 1a
anteraecitn entre Jos-clectrones. T execeniido, enfire 1mestras. pﬁr@ermzaaaeenmmatmn
el estudio del espectro colectivo { Plusmones) de las cuasi-particalas en estas estructuras

o



'"'C‘apﬁ‘ﬁ lo 2
Fundamentos tedricos

El carbono, principal constituyente del grafito y del grafene, s también €l componente
-elemental de todas Tas moléculas crgiicas. Fato, To convierte en-ef principal responsable
de la vida en nuestro planeta [27]. Para poder entender las propiedades y la estructu-

a clectrdnicn de los albiropes de carbens, «es impertante disoutir prime
Je’iecxmmwsy Jos enlaves gue e carbono pesee. Bl carbono es € sexto demento de Ia tabla
peritdica gite pertenece al grupo IV v posee seis electrones. Fl carbeno, forma dos tipos de
isétopos-estables 80 y 196 con una abundanciade-98.9% v 1.1% cespectivamente [28].

En el estado atémico fundamental los seis electrones del carbono se encuentran en la

confignracién clecirinien. 15325%29°, loqe ndicagre-dos-destrones Bonam completarsente

€l orbital 1s v estan Tuertemente ligados al niicleo atdomico. Lios cuaire clectrones restantes
gue ocupan los orbitales 2s y 3p, estin débilmente enlazadas 4t niicleo v son Hamados
~electrones-de valendia. Bn la fave cristalina, los électrones-de valendia- dan origen a Jos
orbitales 2s, 2p,, 2p, v 2p, los cuales forman enlaces covalentes en los alétropos de Carbono
128). Deobide o gue los orbitales 2p son aprozimadamente 4 oV nds energdtions que los
-orbitales 25, -entonces es muche miés probable -encontrar dos dlecirones en ¢l orbital 2s
v dos dlectrones en el orbital 2p como muestra s Figma (2.1} Sin embergo, ante la
presencis de -olros dtomes, tales como, B, O -0 o posilile promover mo -elecirén del

orbital 2s al tercer orbital 2p,, para poder formar enlaces covalentes con los otros 4tomos.
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Figars 2.1 Esguema de lo configuracién electrénice pare €l -dtomo :de carbono. Estade funda- |
merital {derechia} v estado excitado (fzquierda)
Esta reorganizacién-de los-orbitales-atémicos 29y 2p-cs Hamada de hibridizacidn.

-En <l cathone es pesible fa formacitn Je hibridizaciones del tipe sp, s ¥ sp las
cuales estdn asociadas a la unién de un 1inico electrén del orhital 2scon 1,203 electrones
&el orbital 2p, 1931368&%&1’6& Em et Tormahisme e Ta mecimics cufattics, la unidn: de
los electrones de valencia puede ser descrita por Ia combinacién lineal de cuatro estados
cudnticos: 125, 12p.). 19p.3 ¥ 12p.) . Esta superposicién de estados cudnticos serd explicada

& contingacién.

‘La hibridizacién sp.surge a partir de 1a superposicidn lineal del estado |25} con uno de
Jos estados 12p;}, donde i = x,y, z. Para nuestra descripcion tedrica elegiremos €f orbital
12p..). De esta-forma, dos-estades-cudnticos de-los.orbitales hibridizados sp, representados

por bsp S v hep ) estdn - dados par:

ispsy = ;,-,—;3;{1[25) + B2pa).

-} = jj@ﬂ%-—%zp»

brarics m}ﬁﬁw €2“2‘



ib)

- rzr»debxd%l@&e!b,gm 2;% 2. 23.33 lmamez&eﬂ ‘a,d,a,pméas delas z:eierm}mm f_3ﬂ,,_31_}_ mwtw&m&aﬁ& -'

2. B dicha Sgurs o marssten e - h sstade. mn’*e*‘m dsp) os adorgada on lo diveocién

..

i, Tnieitos que ol estads antistbtean Jap_ ) vy ubagad e b divsitn —z. Bt Bipo de
‘hibridizacién -es apreciada-en la fermacién de moléculas de aeetileno H —C =€ — H, que
-es una.molécula lineal ‘El orbital hibridizado [sp.) de.umo delos &tomos de carbono de Ia -

- moléculs formam Tuertesenlace-covalentie-conseliorbital Jap_)«del ‘olro &lomo de carbotio.
“Este-enlace-es Hamado-de-enface & y-es mostrado-on Ta Figwra (2. 25y, Los dosorbitales Ip
restantes que son perpendiculares al enlace @, forman enlaces débiles Hamados de enlace

- ek, T epetéently de avetifent povee o erffae oy dos erlsesipor.

913, Hibridizacidén sp?

En la hibridizacién sp? es posible Ta superposicion del orbital 2y con 2 orbitales 2p.
As& esc-e%eaéa los estades 12p.} v 120} podemos obtener las funciones de onda de los
serbitales hibmidizades 5p?, dende

7J

][f’f; ¥ = ;— 25y ¥ ‘v 3 2},

g3



Pigura 2.3: (u) Pornrcdion de Tos vibitules Hibridizatdos sp7. Notese yue estos vibitules vamndo
~estan-juntos forman .un Angulo-de 120°. {b) Molécula -de-etane mostrando Ya formacién -de un
entace v debide a los orbitales hibridizades 557, 7 un entace & debide sl orbital no hibridizade
“2p,. Tmégenes sdaptiadus-de s referencis {38, 32},

AN { Fer X €% <

Los sehiteles stdmicos hibndizedos estdn orientados en € plano a2y ¥ forman vn dneulo

‘de 126 ewire =1, wom o mostrade en o fgury {2.8w). s ok

aun buen cjemplo para flustrar Jos enlaces sp®. El etanc pesee un enlace doble entre los
atomos de carbono €l cual consiste en un enlace tipo o originado a partir de dos orbitales

1sp®)-y-un-enlace tipo-r, el-cual surge-del-orbital {2p.}. Ver Figura (2.3-b).

10



2.1.3. Hibridizacion sp”
| Fiste tipo-de-hibridizacién se-origina-de Ta-superposicién-de un orbital 25-con 3-orbitales

Zp. Tons-estados: codutivos «Je Jos ochitales Wilwidizados estin Jados per:

bed) = 50290+ 20+ 320 + 201,
fwl) = les—2p— o) + 203),
Jspdy = é(t%? s+ ) ~ 2,

Je) = 30029 +2p, ~ 1200 ~ T20a3)

Fetos orbitdles aténicos Torman wr dngule de 1095 yestin-orfteniados & través de s
‘geometria tetragonal. Asi, el diamante que surge de 1a condensacién del carbono liquido

a presiones altas posee este {ipo de hibridizacidn.

2.2. Estructura electronica del grafeno

Como fue visto en la seccidn anterior los Atomos de carbano del Grafeno se hibridizan a
Sravddy deemucss Ged Gipo v, demamers gurd oristl o formrandospor-tass ved Irexvgumal.
Ademés, wna Ted fe bravais en este materisl puede ser diveiiada a través de dos sub redes
trisngulares 4y B, vome se miuesira e la Fizura {2.4). En ¢l grafeno la distancia entre

Aos-Somos de asrbono, dado por el pardmetro’de ’fﬂﬂiﬁtﬁhﬁ&, £5 apmm'nmiame;&te
a =0,142 nm, de manera que los vectores base de 1a red hexagonal pueden ser escritos

LMY

a=olv3,0) ¥ ax=3(v53) 21)

B o §



Figura 24: TRepresembacion esquernidtica de fn red cristaling hexagonal de grafeno. La red es
constituida por 2 .dtomos -denominades come, A y B. Un .dtome de la subred triangular de tipo
A ests Beadn.s R Alowrs A saterd triegalar e Shpe B, ¥ wiee

De este modo los vectores que unen un dtomo A con sus primeras vecinos del tipo B son

V3 1.

Asimismo, en ¢l espacio reciprove {Figura 2.5{b)], este red hexagonal tiene los siguientes

veetores base:

by=~v3,-1) ¥ bo= —{8.1). (2.3)

En ol wentro de da primera Zona de Brillouin (ZB) indivads por la parte sombreada de

Ia Figura 25 (b}, se encuentra-el punto T Los vértices-de T primera ZB son puntos de la

Ted reciproca representados por los vectores de onda ne eguivalentes, cuyas coordenadas
pueden sor cscritas come

K=—ri1,9) y K=

=y

{~1,0). (2.4)

Estos puntos de simetria de la red reciproca son de grande importancie. cristalogrdfica,

Bebidy u gue Tus excitwcivnes de enerpins bajus sun ventrafes vo-sus dirededores.

De esta manera, chservamos que ef grafeno es un cristal 2 formado por dos #tomos

12



* Sudred s
& Subred B

Figura 25: (o) Estroctura cristolina-delgrafeno mdicondo Jos-veriores hase @y v ag-gue formen

“wma red de Bravels, ash -come tambitn das pesicioncs de los primercs weonbs del dtome-de tipe
B. (b} Red reciprocs del cristal grafeno. La regiéin ascure indice lo. primera Zans de Brillonin.
Lios pnubos <de alta simetria T, K ¥ 3 son indicados.

Ay B. En adelante, asumiremos que cuando el Ztomo del sitic 4 (B} esta enlazado a
otros fres dtomos del sitie B {4), estos cuatre Stomes Iorman una suhred friangnlar A
(). Bstas subredes triangulares estin entrelozadas, de manersigue juntas forman la red
‘hexagonal.

s importante resaftar que en ¢ grafeno, para cada dtomo de carbono, tres efectrones
-spn responsables de la formacidn de enlaces covalentes .o foevtes. Ft ruarto electrdin de
valencia, aquél-del-orbital 2p,, -es respensalbie:por Ia formacidn deenlaces 7. Lios electrones
que ariginan las ligaciones 7 son altamente deslocalizados. Estos electrones se compor-
tan pricticamente come paaticulas hees, siende ep v maveria los responsables por los

‘propiedutes electrbnives.

22.1. Modelo Tight Binding [TB) para 2 itomos por celda uni-
taria: Aplicacion en €l grafeno

‘Bl modelo Tight Binding fue propuesto por Bloch [33] en 1928 para describir estructu-
Tas de banda de sélidos cristalinos. Hste modelo considera la construccién de las funtiones

de.anda de la.red cristalina escritas camo una. comhinacidn lineal de las funciones de anda.

i3



-de los orhitales atGmicos. Esta funcidn de anda de 1a red, pars un dinico electrén en una

bantadada, s escrita comoe
1 &
bk, r)=—= > *FBur-R), (2.5}
4ler)= 7 D il ~ R). (25

donde j = 1, .., m; % e 2 vector de wvnida; B e la posicidn Gél Gtome, N f~ 10%) es &t
witmers total de Stomoes =n Ta Ted; ; es ta Tuncién de onda del §-€simo orbital wtémico
en la celda unitaria ¥y n es el niimero de itomos por celda unitaria. Cabe resaltar que 1a
Funcién-de-onda ¢k, r) satisface ¢l teorema-de Bloch, refiejando 1a invariancia del estado
cudatioo Tonte ® 1a trastacién dcl vocbor R {34-36].

Para &l grafeno solamente los electrones de los arbitales 2pn confribuyen con las pro-

-

Smifeuy del eridtal 18,29 Conrr vonsecuers

“piethudes vhedtr Cha, WeTH TRy vomstrulr Tus

Tunciones de Bloch solamente para tales orbitales. Esto imphicsrs que ef indice 7 esté res-
tringido a los voloves de § = 4, B, donde 4 y B representon los des Stomos de la celda
wrebania. Al considenandotos des stomos percelda anitanta, Ay B, lesfuncionesde onda

46l s6lido cristaline pueden ser expresadas come una combinacién lineal de las funciones

de Bioch en la forma

Pl xy = 3 il v {26}
4

donde 4,7 = A B y {0, son los coefidentes gue pueden ser determinadas teniendo en

cuenta gue 1y(k,r) debe satisfacer naturalmente la eonacién de Schradinger, es decir

Fiy = B k-

{2.7}

donde H = ~ B2 4 Vir — B); Vir — E) o5 ol potencisl pecitdico de Ia tod sristalins v
s Ta 1rawa el portador de carga. A continaacidn, mdltiplicands Ta ecuacibu 2.7 por

el Fora b} obtonomos que dos eutovaleres paeden sexr escrites cone

(2.8)

14



-Figura 2.6: Red hexagonal-de grafens indicande les pesicienes atémicas de los Stemes vecines.
Los circulos indican los primeras v segundos vecines del stomo de tipo B.

De esta manera, usandn {2.6) en {2 8) v minimizando el valor de 1a energia, se encuentra

-l stpmiente mininye Jocal,

> HiCy =By Y 55 k)Cs, (29}
F=1 F=1

en o cudl, Hj =L F 0 = T Rapsdr-sonJos lementos.de Ta matiiz amada motriz

integral de transferencia. similarmente, Sj; = () = | z/)fgbjdr son los elementos de

aatriz Hamveda mutrss sntoyprsd e overdan.

Fn wm privaer momento, vamos & restringir fus interacciongs apenss para los pritoeros
vecinos del dtomo A {ver Figura 2.6). Nete que los primeros vecinos del dtomo A son
Atomos del fipo B. Por lo tanto, la mairiz integrol de transferencio es una matriz 2 x 2,
wuyoselementvs modingonsles H gy son Formudoes w purtirde Tointeraocion de fos 'pr:i‘:m*ews
vecinos del dtomo-de tipo A conlos tomes dél tipo B. Estos elementos paeden ser eseritos

Hyp ={(Hpa) =17, {2.10)

15



-donde €l hopping isotrdpico entre los primeros vecinos es dadae.por
gy =dplr - B~ B T ol - R, 21y
Fl) = (1 3 gF2 4 ghus)ghRs, {212)

Aqui 1a posicion atémica de los segundos vecinos toma la forma del vector a; = a—ay.
Comsideremuos shors des tnterasiones de dos.segandes wecines del Soms 4 {eer Figara
246). Nobe que ‘Jos segundos vecinos «dél Atome A soh todos el tipe A, de maners qte
si denotamos las posiciones wtdmicas de wstos B vecnos por los vectores Ta; £ ar ¥
a; = *{ap—a;), los elementos diagonales de la matriz integral de transferencio estin

-dades por

Hu = Hps=5 3, *®® o fr ~R) Hleslr -R)),

3
= +%L2€wk¢a¢ = gy af—ﬁ{%f(k}fz —3}, {2.13;

=1

donde xop, 'es 1a emergia caracteristica de Jos enlaces w, siendo :que €l hopping isotrépico de

segundos vecinos es
&= {paly — R —afi Flpale R {2143

1.a -energia de enlace €y, representa una division en la estructura de banda, asf la
contribucidn de este término puede ser degpreciado. También debemos mencionar gee la
contributitn 46l términe {F(%)] es minima, de esta manera, To vowacitn {2.13) puede ser

“sscrits vomoe

Han = Hyg =tiif kN — 8 ='ts, {2.15)

i8



.es.degir.en €l caso de simetria de las subredes se cumple que Hay = Hpp.
A :continuacion hacemos un anélisis :de los clementos dela matriz inicgral overlap 5;;.

Pars esto, ussndo un provedinento sinilar @l antern

donde sp = {prlr — R - Ri)lipalr — R)). De esta Torma, de acuerdo con la ecuacién (2.9}
¥ -defiendo C; = {Cy,ClT , 1u sipuivnte veauciin de autovalore o oltemda

FHo, = E’]{k)SC,, {2.37)

»partiE de iacual, pers valores vo valesde da e dewads, se fdeme dna

A tw— Bk (o—solflE |
det i . . .
1 o= so)fk)y oo — B(RY

B = @19

1 + )\Sn]f(kn N
Agul 21 pardmelre A = 31{—1) bace referencin 5 In bavda de condueridn {walendis) =, (="}

-Bebide a-gue-el modelose revela vélide para-describir tas propiedades del grafeno pars |
energias bajas, entonces se puede hacer una aproximacitn donde los pardmetros sg ¥ Loy

BN Ty Pequenos, 1uyoe resuliado se encentraris demizro de do rseonable. De esta forma,

considerando sp € 1y ¥, K I en la ecuacién (2.19), cbtenemos la siguiente expresién

stmphificada:

Bty = £, LT + Mutfielt. {2:20)

Nate gue i parimetee de hopping 1, = {8 — M) Tue wems

que se puede omitir €l términoc 3t;. Esta presuncion fue hecha tomsnde en cuenta que
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Endigia (inidadés de 1)

Figura 2.7 (a} Estructura de banda del gmfeno obtenids de 1y zxprommacwn Fight Binding,
considerando Tos orbitales atémicos 7 y 7*. Note que Tas bandas 7 v 7% se interceptan en fas 6
resquinas de Ia primera Zomna de Brillouin. {b} Estructura de banda 2 To Iargo de Tos puntos de
alte simetzis de le privwers Zeme. de Brillomin,. Note goe o los abededarss de Jos progos K Is
retacion entre Ta energia v ¢t vector de onda es “hneai

debe alterar los autovalores E(k). Los valores del hopping tq = 3,033V y t;u =~ 0,1t; son
-encontrados -en la literatura con wun .alto grado :de precisién .como .consecuencia de usar

das en sistemas

auméricos avansados para la ebtencién de la estructara de b
de este tipo {39, 40]. De esta forma, estos valores justifican las apraximaciones adoptadas
et esta vescron.

En T Figwa 27 se wusstra & griffico de T zeuaditn (2.20). Se trula de Ta dispersitn

e emergia obsbemide dentro de la Fight-Bindirg. Bs posille digtnguir tas

bandas de conduccién {7) y de valencia {7™). La energia de Fermi se encuentra localizada
en la regién donde las dos bandas se encuentran. Estos puntos son llamados de puntos
de Dirac y .son denotades por las letras X v K’ En ol apéndice 4 mostramos que esos
ites, a pesar que estin sitwados on los mismos vértices de

la primera zona de Brillouin. De la figura 2.7, también se gbserva que, si el hopping de

uratos vecmes £, =8, la veloctdn: do dispersidn: Bl e o visms $antio pave hueeos

como para electrones, a menos de un signo. Existe por To tanto una clara simetria entre Ia

i



‘bandas de valencia ¥ .de.conduccidn. De este moda, es-razonable concluir gue el hopping

5 segundes vecinos ¥, # B guidbra la simetria existente.

2.2.2. Hamiltoniano efectivo para energias bajas: Ecuacidn de
Dirac

De acuerdo con las ecnaciones {2.16) y {2.15), ademis de considerar la renormalizacién

| -del hopping, < hamittonianc Tight-Binding puede ser escrito come

s g |

Lm0 |

Los autoestados de este Hamiltoniano son encontrados en Ia Titeratura y se denominan
‘pseudo-espinor 1= {d.05]7

Jas funcienesde Bloch en lassubredes A5 &, vespoctivamente. Note que si ¢

, ‘Cuyas .compenentes {4 v ¢p Tepresentan las amplitudes de

¥, =0, obtenemas

’ (2.22)

donde tan{py) = Imif(k)]/Re[f(k)]. Es importante notar, gue a pesar gue esta solucién

para ol eapinor o5 obienids cnusiderando ]| = 8, debrewsos nomentar que of nueve pseudo-

espinor gue es sotucion del Hamiltoniano #H para €l caso donde 4, £ 6 tiene wna forma

similar 2 la ecwacidn (2.22) donde €] argumentoe de Ta exponencial tiene la dependencia
el parimreire 1,

Antes de escribir €l espectre de las excitaciones para energias bajas y como una intro-

duccién del modelo tedrico que se demostraré en Ia préxima seccién debemos describir el

- hamiltoniano en la forma mas general posible. Fe esta forma, escribimos «l hamiltoniano

“come la contribucitn detres tipos deenergia es decir




Aqui ¢l término 3E. surge de una generalizacidn en la cual. la energia de sitio de Jos
Htomos de «carbono ‘son consideradas @iferentes 41]. Por eiemplo, -ocurre en €l nitrato de
boro (BN}, Apesar gyue Ta red cristaling de wte meaterial vs Yexagomat, Yas enerstas de
sitie del boro y del nitrégeno son diferentes [42,43]. Este mismo principio serd considerade
g€l preserite trabaje. Tabe vesaltar que fodos Hos. dtomos on -l grdfenc souw de carbone,
a medida que las muestras son Hevadas al sustrato, 1as energias de sitio de los dtomos de
carbone pueden ver difeventes, debido 2 inporezas o vatancias en la ved oristalins }44, 45,
Con 1a intencidn de estudiar ¢} -espectro de vnergfas on o Hmite de energfas bijas, <
término de acoplamiento F{k) serd expandide alrededor delos Hamades puntoes de Dirac
K 5 K'. De esta mancra, sicado k — K + g, hacemos Is cxpansin e 1a ecasén (2.20)
ronsiderando gue 8 vertor de onda  sen paguedo. Ast, 3 partl de s eouscitn {2.12) no

e -dificll Regar, tomarndo on crenta a cont

q, o la siguiente expresién:
V3 ,
k) = —-atola. + ig,)- {2.24)

Para mis detalles vea ¢l apéndice B. Ademis, définiendio L2at, = hvy, donde v; es Ta

veloridad de Fermi, se puede escribir ] hamiltonizano sfective como

E H;ﬁgf: I°T + 85, {2.25)

Note que en esta dims expresion cuando 1, =0 we puede wistener
H =vg0.p + fo., {2.26)

operador momento linest. Pambién,

“dendew ={v_,u,)son tes matrivesde Pauliy presels
-Gbserve gue esta ltima ecuacitn fiene la misma forma de 1a conocida ecuadién rélativista

de Dirac 2D, dada por

Hop =<0 +mcioy, - {27y
i) s o4 ‘ (287 )
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Antes de continuar, es conveniente hacer una comparacién entre Jas ecuaciones {2.26)
y {2.27). Note que en ¢l Hamiltoniano {2 26} 1o velocidad de Fermi, uy, puede ser interpre-
tadda como aproxtmadamente 300 veces roonor gue T velovidad de Ta fuv en 2] vadio ¢ Por
otro lado, el términn 3 en 1a ecnacitn {2.26) proviene de 1a. diferencia enire 1as energias
«de ssitio, v puede ser interpretado como siendo un término del tipo mc® on fa covacién
{2.27). Esta analogis permite interpretar €} termino /3, comv un pardmetro de masa. Dada
iaﬁenmjma, n adclante denonrnnremos-a J como ¢l pardrmetro 4o mass, Que 5o -origma

de la interaccién entre €l sustrato y €l materigl.

2.2.3. <Caracterizacién experimental de la estructura de banda

La principal técnica experimental para estudiar Ta estructura de banda de Tos sélidos
cragtalinos &s 1a esprctrescopia de fotoomisitn anpularmente resuelta, Bl ARPES ensust-
glaen inglés. Bl ARPES estd basade en l prindipio del efocta fatoclietrice. Los electrones.
son expulsados de un material cuando un cuanto de energia es absarvido. La energfa del

s

Fotin b, shemvida por ot dloctne

v supers Ia energia Jde enlace 4ol sfide, Fl.p, ¥ permite

su expulsion. De esta forma, Ta conservacion de energfa permiite escribir

hy = Ecin. + E&nl» + W (:228)

Hdonde VW es fa funcitn de trabajo caracteristica de cada material v £, es ia energia

s determinar dn F.n A partir de 1s ecaacidn

agndtivs ganmada por ] eledadn, Fl ohijetive
(2.28).

L Figara {2.8) uroestrs ¢ wrregle esyaemith
nitud del momente del clectzrén foteemifido estd dada en huncién de su energia cinédtica

P = A2mEF_,. Para un cristal bidimensional, €]l momento es reducido apenas para la com-

ponente en €l planc 2D, es decir, pyy = 2mE ;,sind}, siendo 47 €l Angulo con el cual €1

eloctrdn otbemitido es detectade. Asl, ol experimento de ARPES detertn Ia . y
la energla del electrén fotoemitido. Para diferentes direcciones, se obtiene la dependencia

entre Ia emergia v € mamente, es docir, Ia rélacién de dispersién.
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Figurs 2:8: Representacién csquemétioa e un -experimonto «d¢ ARFES. Fl -analizador detecta
los-dlentrones fntoemitides. Fslos dlacirones posaan mms cacfided. ds masferemin gue o ncida
de Tos dngulos polares e azimutales. Adaptada de Ta Rel. T46]

Figura 2:9: Resultados experimentales, de medidas de relacién de dispersién usande ARPES
sabre urrs mmuestra-de grafeno epitaxial, {a) Estratara de bauda « o fargy de los poutos. de alts.
simetrfa. {b) Primere Zona.de Brillowin (PZB). {c) PZB parades puntos-de Dirac, {d) PZB para

un grafeno dopado. Adaptada de la Ref. [48]

La primera medida de ARPES en una muestra de grafeno fue hecha por un grupo
de investigadores de ia Universidad de Berkley {47). Elos mustraron por primera vez 1a
- “Tlinealidad de Yo velacitn de-dispersidn. Dtras medidas-de ARPES fueron hechas por otros
grupos desde entonces {48-50]. Aqui, presentaremos solamente los resultados obtenidos
=n {a Ref. (48], Este gropo vealizé ol expertments en wns thcs caps de arafeno epiaxial
dopado com dtomos de potasio. En Ta Figura (234} ve muestra Ta estructura de banda

del grafeno para 1a banda de valencia 7, la cual estd en total concordancia con <l modelo
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tedrice Tight Binding {ver Figura {27)). Por etze lade; Ja Figuva (2.9:by muesiim ia
primera ZB correspondiente a los puntos de Dirac. Finalmente en las Figuras {2.9-c) y
{2 8-d)-se muestran la primera ZH para las-onergiasde Permi By = {Fp 40450V v Ep=
{Ep —1,8}eV, respectivamente. Estos resultados experimentales confirman claramente as

predicciones tedricas.

2.3. Pozos cuantices basades en grafene

Ea esta seocibn iviciaremos €l estudio del espectro de una perticule independiente
en pozes cuduticos basados-eo grafens. Eu ese senlide, o) materid se encoptrri solire
la accién de un potencial electrostitico en una determinada direcciéon. De esta manera,

 resobver snaliticamente la somanide de Dirae 253 on da prese

tencial confinador en apenas una direccién. Mostraremos también que Tas condiciones de

contiarno sobre las funciones de onda implican 1a continidad de cada componente del

da Ast Tos-condicionessabe s cunles Toy estados

confinados son encontrados pueden ser también estudiados.

Aberderames un medde tedrice en «f vud se ovestigard coroy més penerades que
‘jos estudiados previamente en 1a TWeratura {51-53]. El perfil de potencial propuesto per-
mitird estudiar dos efectos de 1o zmisotropia espacial, yoe puede controlay, a la vez, Ia
dindndica-de Jos portaderes-de carga-en Ta-estenchurn. Tambitn asumiremos valores dife-

rentes para el pardmetro fenomenoldgico 8 en diferentes regiones de la muestra en estudio.

extre €l grafeno y €1 sustrete donde es crecido.

2.3.1. Descripcién del tedrico

Lomeo ya fue discutide en la seccidn anterior, los portadores de-carga en €f grafeno se

cempertan come un gas 3. Para establecer Ja notacitn, wonsideraremes que e vonfina--
miento de los portadores de carga ocurre en el plano -y, v que existe un potencial de
confnmperte oda, solamemte or ks drosein o, ). Aed, don portaderss de earga da

nuestro modélo tebrico se nmieven Tibremente alo largo de Ta direccidn ¢ que serd Nomada



de ghora.en adelante de direccidn del hilo.cudntico. Podemos entender estas potencia-
Tles .como siendo los @6l tipe de contacto, @ mejor, potencisles Electrostaticos que pueden
rodelar s it o e dios hitos cudnticos de wmtbos Ly v £, estarfan seoplados
a través de una barrera de potencial de ancho Iy v altura Il come €s mostrade en la

Pigura (236},

Figura 2.10: Representacién esquemética del sistema estudiado. El perfil de potencial simula la
situaciin en gae dos hilos cudntivos estin acoplados por uns barrers, de potencial.
De esta forma, 6l hamiltoniano efectivo de la ecnacidn (2.25), en la presencia del

potencial ¥{z), tudicado en u Pigura(2.10) wone in sxgmefm)c: fereran:

|+ o + 1), (2.20)

donde 7y = huy = 0,539eV.nm para el grafeno. Este valor para v estd relacionado, con el
valoer -del hopping para primeros vecines, y -es-cncontrade a través-de métodoes sofisticados
para ¢} cilonlo de-estructura de bandas [54]. Note que <} sémmine gue caracteriza ef hop-
ping velativo a los segundes vecinos £, = . El presente frabaje estard limitado a dicha

8= m‘vl; representa la diferencia de energias refativas a los sitios de cada Ztomo de Ia



celda unitaria. Asf, las sutofunciones para este bamiltoniano tienen componentes para los |
pseudo-espinores ‘diferentes de «cero v son expresados ‘de 1a forma
i xa{z) :

‘,'bk?y ¥, {2..38)
Ly ;:. xg{:ﬁ

zf’(‘]ﬁ J)

donde %, es el vector de onda en la diveccién del hilo. Notese la relacidn entre las com-
‘penentes dct pscudo-cspinor ¥ 4{2) ¥ xxlx) con Tas subredes 4 v B, respoctivamente.
Considerando esta funcién de onda como la solucién de la ecuacién secular Hy = E, es

posihile sseribdr ue sistema de dos sonscionss diferenriales sonpdadas, dades por

- mf+ ifyxs = (B —TH) 4 Blxm, {2.31)

i B o= A — T — B 232)

Para encontrar €l espectro de energias de la ecuacitn. {2.28), tenemos que resolver
primere las ecuaciones {2.31) y {2.32). Sin emhergo, ha@mek}-a}gm edlenlos alﬁebmm
o5 posile desacoplar v-oblterer 1a sipuier

i OO o B
dz2 T [E—U £ B) dz

Vi
By )

- - THE- VP - 2 b = 6, (253)

donde o sabindice n = A, B. Agai, Iz} vs la doxiveds o pobencial ¥ < simmo ()
estd -aseciado a 1a subred A{B). Tanibién, Soserve que la sclucién para esta ecuacién
diferencial ey del $ipn exponential, en 1a caal oy wgwmentos pueden ser wimeros reales
o -vomplgjos. El tipo de soluciones dependers det sipno del dithno términe de 1s scuacién
{2.33). Asf, debido 2 que €l sistema wn étudio estd constituido por poxos y barreras de
potencial, podemos proponer fuaciones de onds para cada regitn indicada en la fgura

{299) v que satisfagan Ta Be. {2.33). Esto {Himo serd discutido -a contmuacion.



2.3.2. Funciones de onda para los estades confinados

Llonsideremos que las componentes el psendo-espiner yxle) v xula) puedan ser de
3 tipos-diferentes [51,55]:

i}  Ondas planas gue describan electrones ¥ huecos, ast come también estades mixtos.

il)  Ondas estacionarias en las regiones de los poiosa que surgen para determinados

or de onda &, v decacn exponcncialmente e las rogiones de fas

1}  Ondasde tunclamiente, caracterizadas de mramers mis general por Fanciones expo- ’
nenciales que poseen argumentos compléjos en Ias regiones gue se encuentran fuera
de los pozes. Por oire lado, en las regiones que se localizan dentre de los pozos,

hinacicones fineales de-exponenciales com

- las funciones-estdn warscterizadas por comk
argumentos puramente reales. Estas soluciones pueden ser interpretadas como sien-

s e deveriben o} okt codinmse 2 travds de fas ogeees de ia

Ya sgue ameste oljebive o esteeliar o} sspectrs de los catades oomfinades ssoogmenwes

(R GRERITELE |

 drabujar condus sotuciones del tipo (i) . Extes soluvivmes sox vilidis pors wn deter
‘intervalo de energla en <l cual los estados resonantes de tunclantiento {de Kicin) no estin
permiitides. Asi o lrnvds de -este fipe de solmiopes,, sapriniremos f Bmelaniento de
Klein. De esta manera, la componente x4{z) puede ser escrita de la siguiente forma para

vada ragite estmdiadac

( . . o .
" region 7,

¥ Byshrgre +Cycosgrry  vegién 7,
Xalz) = 1 Dye™® & Bre ™ regidn 11, {2.34)

1 Fysingryz 4+ Gyoosgyye Tegitn V)

; { Hye™ regiéu  V,



“.dande Ba, D, Fy ¥ Hs.son las amplitudes de probshilidad de transmisidn, Co Fis v Gy
son las amplitudes de probabilidad de reflexion, en Ta cual

w=7 B - kP By ¥ aw =7 (kP B (239)

~pon los vectores <de-onda-on des vegiones 44 v IV, respectivamente, es-deeir, las regiones

de Tos pozos ; ufatticos. Fitos vectores de ouda tienen Ta witum expresitn, apenss con la
diferencia emtre Tos términos fenvmenulogivos 8 v Grv. En nuestros cileados, también
asmrremos que las regiones 7, 717 y V tienen diferentes valores pars € pardmetro 4. De

-pela INANLTR, RSLOZETORS Le

5= kP — (B~ U + 42, {2.35)

represente-el vector-de-onda-en las regiones V' y I, de la-estructura. Note-que aqui conside-

s Ao fﬁgﬁ}ﬁ%

la inferaccién enfre susirato v material o5 la misma Tambifn definimas €] vector de onda

iy =Nk — (B — T # Py, (2:37)

donde, By es €l pardmetro de masa en Ta region 777. Estos vectores de onda fue-
ron naturalmente obtenidos a través de 1a substitucién de las soluciones de yalzr) en la
ecuacidn (2.3%). Note gue para encontrar Jos vectores de onda, ecuaciones. {2.35-2 37},
ae cumtriyayen al ©
1a relacién de dispersion E(%, ).

seefimrarmiento de los portadores de carge o3 Preise CURUTET PIIHRTY

Por otro lado, las soluciones analiticas para Ta componente ya{z] son calculadas de

manera analega y mostradas en €} apéndice €.

2.3.3. Condiciones de contorno

Las vemdiviemes de vontimidad som obtemdas de 1a relacidn de dispersidn £} para

nuestro sistema. Asf, note que la continuidad de la funcién, Ec. {2.30), alo largo de toda



1o estructura debe ser requerids, es decir:

xu{%) xieoh o =X eds X wah =2 hws, X[V a) = X Ges), )

donde z; {1 = 0,1,2.3} son las coordenadas de cada inferfose siendo gue €l super-indice

Al vespecto de la coutindidad de Ta derivada de la funcitn de vwda eu cada futerfase,
o6 importante comentar ¢ interpretar en base a la eouacién {2.33). A iﬁtegzaaéa ambos
lados -de 1a ecuacién {2.33) en un intervalo pequetio alrededor -de as mt;erl’anes ; del
potencial, es decr, los Hmites de Tmegracidn serdn establecidos on los puntos z; — ¢ ¥

z;+ 8, donde & s una variacién infinitesimal, tenemeos

)

7 Ty Uls)  dxa! [ (2 — B — UV — 3
] 2 21 de — {2 —~ 2B — T — 3%
[ & mooamale [, G-

WY, .

Note «que debido a que.la funcién Tz} es abrupta en cada interfase, podemos considerar
s derivada como siends nus Sancion delta de Dirae, de maner e podemos electuar Ia

integral legando a la siguiente ecuacién:

1

L;,,—-é

dxal dx”';} 4 L 3 FyXul

i, ., d E-UID

i +8
= [ 1B 7~ 5t 2.10)

que en el limite § — B, es dado por

qui [ E qul k
— == — Tt S
Bl DB T ER) ol BT ER™

{2.41)

Clomo se queria domestrar la existencia del segunde tirmino del fade derecho de la

4



eonaadn {2.41} »o permite que o derivada de fos psendo-espinores sean continnas on las
irtberfaces. Deesta forme, 1o -condicién de contimuided encadea itberlasc dobe sor impuests
apensas sobre los pseudo-espinores y4{z) ¥ yulz).

Con el conocimiento de las condiciones de continuidad en Tas cuatro interfaces podemos

-obtener un conjunto de & ecuaciones que, escritas.apropiadamente, representan una matriz

M de dimension ¥ x 8, cuyoe detersminante fver apéndice B es
detiM] =2 {2.42}

A través-de -esta condicién podemos -obtener analiticamente una -ecuacién trascenden-

‘ss‘s

érica proporcons 1a relscidn de digpersion E(‘k‘y) Al sistema. De
esta manera, las Tunciones de onda de la Ec. {2 39) son Ticilmente obtenidas a través de

Yo ‘sabstitucidn -de los valores de jos vectores de onda.

23.4. Espectro de energia

Con ¢l cobietive de prebar la cfectividad de nuestros cdlovles, estudiaremos 8
continuacién un caso particular de fa estructura, imponiendo que I = 0, es decir, vamos
.a-:determinar ¢l espectro de los estados confinados para un pozo de grafeno. Este sistema

Yo previsswente on la literaturs {51, The esta: swanera, n a Pigura (211}

K ya}‘i'ge ety oy
mostramos 1a velacién de dispersidn Efk). {espectro de particula independiente-curvas

contingas) para un bile ouintios de anmdhe £ = m’} . Ton: aFure: de fo barre
asumida como Uy = 50 meV y €l pardmetro fenomenolégico [f = @ para todas fas regiones.
Sobre estas condiciones conseguimos identificar hasta 15 subbandas de energia. Las lineas
-puntoadas correspenden a-los portadercsde-carga-con energia £ =yl 1. Por otre
“ladlo, 1a regitn del espectro mostrada -en Ia Figura {2.11) se encuentra Tmitada por la
tinea discontinua inferior, que representa fos portadores de carga con energfa £ = vk, By
Tmpm'ta;nte enfatizar que todus aguellos estados que existen fuera de la regidn limiteda
por-las Hocss mencionadas coressponden a ostades donde tanto Tes dlectroncs como Tos
huecos se mueven libremente a través de la estructura. Esto serd discutido mejor en el

vapitale 4.
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Figura 2.11: Espectro de energia de los estados confinados para un nico pazo cudntico. El ancho
del pozo es L = 200 nm. La altura del potencial es Iy = 50 meV.

D hd i * Y hd Y
02,00 8,05 0,10 4,15

K, {nm’)

Figura 2.12: Relacién de dispersion para el caso gue se considera el pardmetro de masa 3 = 10
meV. Note que 1s presencis del pardmetro de masa induce ¢l desdoblaniiente de las subbandas
pars & vafor de &, = Gren~?.
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Figura 2.13: Funciones de onda x4 {lineas punteadas) y ixp (lineas continuasj para el cuarto
cstado excitado y un valor de &, = 0,03 nm L. Note que cstas funciones no refician simetria con
respecto ala posicién =10,

Tarubién, mostrarmos wn caso donde el parfaetro de masa s F = 18 weV para todas
1as Togiones de la ostructurs. La Figura {2.12) mucstrs ¢l mismo comportemiento gue la
Figura (2.11). Como mencionamos anteriormente, este pardmetro involucra, la diferencia
entre las-energias de sitio-de los dtomos-que constituyen la-celds unitaria, y -es responsable
porel aﬁm&@ Aol niiviers de estadss ceufivados on ol Umite & — §. Agui, el espectro
de estados confinadas es limitado en la parte superior {lineas punteadas) e inferior {lineas

Siscortinmas), respectivamente, por Jas relaciones,

1B — Vol = {{vh,)* + 07112, {243}

V= ook, + PP {2.49)

En ¢l capitulo 4, vames 3 estudiar casos més generales en los que ¢l pardmetro 3
serd diferente en Tas diversas regiones indicadas en Ta Figura {2.11).
Loun =l ohjetive de bacer ue estadio corapleto para este case partivelsr presentarnos

en Ta Figura {2:13) los psewdo-espinores x4z} {linea punteada) v txn{z) {lines continua)

correspondientes a la cuarta subbanda y para un valor det vector de onda &, = 0,03 nm L.
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Figara 2.14: Densidad de probabilidad refativa o fa coarta subbanda. Note gue esta fundidn
refloja totalmente la simetria del sistoma.,

Todos Jos nizos pardmetros son Jos mismos del vase dela Fighra {2.12). LasYpeas verticales

corresponden -a las interfaces del potencial. Observe que las componentes x alz) ¥ txulr} -
1O S0n CUrvas suaves en las interfaces; consecuendia de la discontinuidad de sus derivadas.
Note tambidn gue x4{2) v dxale) nomuestran-una simetria-definids, lo-que hace dificil, a

primera vista, indicar a que subbanda. pertenece. Sin embargp, esta simetria es claramente

whervada onande graficames la densidard de probabilidad o= %= sl +bealelf
en la Figurs {2.14). Note gue Ia curva es completamernte simétrica con relacién al origen del
sisterma y permite identificar rapidamente a que subbanda pertenece {nimero de picos).
Finahnente, Tuegode.comprobay estos Tesultadios existentes-en 1. Hteratura, pro-
cederemos a estudiar, de manera sistematica, €l sistema mas general, un pozo cudntico

duple aseplade por sama barrers
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“Capﬁﬁ'iﬁ 3

Materiales y métodos

3.1. Materiales

Eiste frabajo tedrico nof Tue sometido-a Ta realizacitén experimental. Bn P\F sentido,
este contribucién tedrica se ha desarrollado sobre 1a base de articulos cientificos, textos y
experienciay propiny e evastioney diferenciales, fues ded adiade sl vove splicacide e
€] estudio del Grafeno.

Ademds también se ha usado material de tipe téenice en ¢l disefio ¢ impresién del
fﬁeﬁo»ﬂe Iu tests. Toda la infermacién ha sido procevads en nnx -compufadors personal,

usando el programa de texto Latex2e, mediante el cual se han editado todo el formalismo

Matemafios v Ia redancién de da presente fesis. Asimisme, pars obbaner les. resnifades
i, y para ol process de Ia obtencidn de

graficos utilivamos software especializado, € graficador Origin 8.6,

numérices usamos € compilador de Intel Fortr

3.2. Métodos

Luego-de-obitener Ja informacbe nevesaris pars Ia fovestigacitn, e how wsado fon-

damentalmente, los métodos inductivo, deductivo y analitico, Jas cuales serdn detalladas
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a-cuntinuacitn.
Debide a gue oste trabajo de teste op de natursleza tebrica, primeore fue nocesario

Asi, se procedié a postular una funcién de onda que satisfaga la ecnacién diferencial que
~gyue rige wl problema wen estudio. En seguida se establecieron. las wondivionesde Fontera -
del problema. Este procedimiento nos Tlevd a resolver un sisterna de ecuaciones, através
e don amades we prde Beger & mmn wrweiin dessuandhondad e depemde fato de da cmergia
de los portadores de carga y de sus vectores de onda. ‘

/¥a que nuestro objetivo es estudiar la estructura de banda del grafeno 6sea, la energia
«en funcitn «Jel vector Jewnda, provedimes.ala-elaboraciin-de wn. pmgmmamxme que

pudiera calcular 1as raices de una ecaacidn trascendental Vea Apéndice E.

Exuportaste sesaltar gue-el prograna-ommérice eu s bofepridad fue-cealizado por-el
autor de ests tesis. Asi, Ia versatilidad de dicho programa numérico nos permite conocer
dn estruvtars de bands, ins funcieones de-onda, ¥ s dousidad de probabitided dol sisbema
«n estudio. Todo esto s obtenido apenas introduciendo parametros como la altura de la

barrera de potencial v as anchuras de los pozos vy berreras cudnticas.

Fimalmente, -es importante resaltar que Tas ecuaciones y resultados obtenidos reflejan
las leyes o principios fisicos de la Fisica del estado sélido y su aplicacién en el estudio
del grafens, asf comeo tambitn las herramientas matemiticns svanzadas referidas. por o
wn#lisis v los vriterios sobre las solutiones de ecuationes diferenciales; de igual modo los

conocinvientos o resultados contenides en 1as referencias bibliogrificas del presente trabajo.
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Capituio 4

Andlisis de los resultados y discusion

En este capitulo medtraremay nuestros séricas. Para elle, realizaramos

un estudio sistematico de los efectos que son inducidos cuando los diferentes pardmetros

del sistoma varfan. En eve wenth remaes: primmere € espectre de particuta. inde-
pendiente tanto para los estados confinados como para los estados tibres. Este estudio
permitirs reconocer las regiones del sistema asf como también los pardmetros invelucra-

-dos. Linego aualiz

wins Fiivas yue estin dvclurradas eu ol sikferma,
constderado asimétrico v von parametro de muss § = 8. Finalmente, muestro estudio se
s ad case wn ol wesl dos Mles ondmticos son aemmides dmfirives v domde o pasime-
{ro-de masa 3 # U para fodas las regiones donde €l potencial confinade existe. Muestros
resultados muestran gue 1a variacién de estos pardmetros en la estructura estudiada tiene
sm-efecto muy ligade a dacontribmcitn de Ja eondnrtancia en Tassabbandas de mas baga

energia.

4.1. Meodes de energia

A continuacién discutiremos sobre los valores adecuados para los diferentes pardmetros

el sistema tales vome, altura y anche, e manera-gue se pueda Tepresentar nna situaciin

en 1a cual se tenga un confinamiento unidimensional. En ese sentido, basaremos muestros

efectos de la anisotropia -espacial inducidos por los diferentes pardmetros 4
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Figure 4.1 Estructora de bands del grafeno pars ] punto de Dirne K. Bn vsta Hgura conside-
rames Jos soluciones pare los estades confinedos, asi coma tanbién estades 4o particuls. libre..
Note gue poergiss positives {negativas) estin asociadss 5 ia hands, de ronduccitn {Valennial.

revelan evidentes. En la Figura (4.1) se muestra la relacién de dispersién de Ios estados

e pars todo o sspecio de fase £k

wmchos In = Lo = T4 zme wicho de barrers Ly — 4 veen, Hy — 158 2ue¥W . BY pardmetro =8 |
meV | para todas las regiones -del potencial confinador.

Por lo tantoe, resclvemos numéricamente la ecuacién (2 42) para un doble hilo cudntico



- intirremerte relacionados ol vector deonde ; d¢

acoplado simétrico. Los pardmetros usados fueron establecidos como siendo Ly = Ly = 20

nm, Ly = 4 nm, Uy = 100 meV vy €l pardmetro -de-masa, 3, milo-para todaslas :regfon‘es;

‘Noute s prevencia dewn gup de errergliaentre has Yandas devalerera (emergia negativa) v

la de conduccién {encrgia positiva). El gap entre estas bandas s generade por ¢l potencial
corfinader en.d, — 0. A wmedida que ¥ — U el gop desaparece-on of punto %, — ¥, locaaf

refleja 1a relacién de dispersion Tineal del grafeno.

Heta sstractars de hands mostrada en fa Fogara (43) e mnuy similar 2 la relacién
de -dispersién en un nanohilo de grafeno mencionada en la imtroduccién v conocida en
1a literatura como hile armchair, {59]. Debemos recordar, que este hecho sugiere Ruerte-
mente que nuestro modelo puede ser aplicado a un sistema en €l cual 2 hilos de grafeno
-estarian acoplados. Debido 4 1a simetria de la Figura {4.1), nos preocuparemos de ahora
cn-addiante, solamente-en 3o segion el pacic-di fase donde tante- ok vecker do-onda ¥ Ia

energia asumen valores positivos.

4.2. Parametiro de masa =10

4.2.1. Hilos cudnticos simétrices

Comenzames discutiendo nuestros resultados para una estructurs siméirica, donde ol
ancho «del primyer hilo s idéntico o fa del segunde, €5 decir, 43 = L= ¥4 nm. La barrera,
de acoplamiento existente enfre los pozes es caracterizada por un potencial electrastiti-
co {externo} de confinamiento y tiene un ancho L, = 4 nm vy altura Uy = 150 meV.
Lia Figura (4.2} muestra la relacién de dispersién E{k) para los cinco primeros estados
canfinedes quo caraciosizen Jos modos de cacrle de 1a hands do conduccidn. En forsa
similar a 1a Figura {3.2), 1as fronteras donde existen estados confinados son indicadas por
Tas Yness prteadss. Eo s figms teiitn we moetre. podos tojos. Tybos pamtos evtfn
muy préximos de las fronteras de 1a regién de confinamiento v represents estados que se
extienden por toda la estructura (estados extendidos). La existencia de tales estados estin
imido en fa Be. {2.36) de fu region 1. Un.

andlisis -detaliado de 1a densidad de probabilidad de los -estados -asociados a los puntos
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Figura 4.3: Densidad de probabilidad correspondiente a los mismos pardmetros de Ia estructura
en la Figura 4.2, para {2} » = 1, (b} n = 2, {c) n = 3, (&) » = 4, subbandas. Las lineas verti-
eales indican dns isberfores del potenciad cmfwdar. Note adenvks, gne lo meoseanis. de estndos.
extendidos para n =3y n =4 s evidente {puntos rojos}

rojos permite afirmar que estos estados obedecen & 1a relacién 8 < x < 1. Es ravonable
suponer que estos estados extendidos estén asociados a una recombinacion entre estados
de electrones vy de huecos que existen fuera -de 1a regitn de confinamiente, proporcienando
nna dendided de probabilidad wniforme w fo Turge de la eslructia.

Asi, con la intencién de evidenciar y estudiar las caracteristicas de estos estados ex-
temdtdos, debemos graficar Ya Genstdad de probabitidad para ta tuncién Ge onda propuests
en la ecuacién {2.30). De esta manera, describimos 1a densidad de probabilidad gf[z)
del sistema en funcidn de os fadices de subbanda n ¥ dcd vector de onda &, = &. Esta

expresidn asume la siguiente forma
v 2 n 2
ph(=y = )]+ el {4.1)
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Figura 4.4 Densidad do probabilidad pera una estructurs oo da que Yo snisotropia nspacial oy
evidente. Los pardmetros.de esta estructurason Ly = 1209m, Lp = Mnm, Ly = 4nmy Il — 150
meV.. Fg evidente que existe una fuerte localizacidn de Ja funcidn densidad de prohahilidad en
€l pozo de largura L5. Note ademés, -que la amplitud de 1o funcién alcanza su méxime valor
-vaxndo-el vetor de ondy. &, —-0.

Fn 1a Figura {4:3) mostramos la densidad de probabilidad p¥(z) para Tas cuatro pri-
‘meras subbandas, es-dedir, para Jas subbandss w= 1 {Figura 43} =2 (ﬁgum@y‘ih%
n = 3 {Figura 4.3¢) y n = 4 {Figura 4.3d). Las lineas verticales indican las interfaces
ded potencisl confinador deserito-on In Figurs (3.1). Eloolor toje fnad) indica Jos valoves
para los cuales la intensidad de g5{z) asume su méximo {minimo}. Note que, para una
dada subbanda. cuando el valor del vector de anda &, asume su minimo {méximo} valor,
Jaintensidad «de la-densidad de probabilidad asume su miximo (minimo) valor. Ademds,.
para . = 1, observe que la densidad de portadores de carga esta distribuida de forma,
eouivaiente v uniforme en cadn. poze. Mas afin, observe que 26 hay presendia de ostados
extendidos en esta subbanda, pues a tonalidad de color verde no aparece en las regio-

nes I v V. Por otre lado, para n = 3 ¥y n = 4, existe nna fuerte manifestacion de los

-estados extendidos indicades por «l «color verde ¥ Tojo a To Targe de todias Jus repiones

de 1a estructura. Note por tltimo, que, para n = 3, hay evidencia que los estados

asociados a electrones v hueces se reoombingm €n da vegitn de o barrera de potendial {vea.

1a intensidad de color rojo en la regién 177 -de la Figura 4:3{c)).
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Figura 45 Variacion de fos mififitnos asociados s Ta energla {fvelocidad de grupo debido & fa
atiisotropfs espacisl generada en Ta estrutura: {a) Muestrs Tn destrucéién del mifuimo en Ja energia
-para.la.primera.subbanda {color. negro), cuando Ia a;msextmma cspacial-es mas evidente {wbr
verde}. (b} Destruccile ded xofriron de la segrmds subdomda.

4.2.2. Hilos cuanticos asimétricos

comportamicito de Ta densidad de probabilidad pt{z) para une

- Discutiremos agui ¢f

estructura gue presenta anisotropia espacial. Trataremos ahora de dos hilos cudnticos
acoplades pere de diferentes anchos. Leos nuevos pardmetros para o estructura serin,
Ly = 12 i, Ly = 14 wrn. El ancho v 1a altura de 1a barrera de potencial son 1as mismas
de las consideredas so la Figure {43} Deniro de sste contexto, preseotamos la Figura
 {4.4), que grafica p"(a:) en cm de }a coordenada x para 1a; , subbanda n = 1.

" Aqui, el vector ée onda k = o, 11)2 nm (lmea continua) Yk = U 122 nm {hnea punteada).

Note que Ta anisotropia espacial en Ta estructura hace que Ta densidad de portadores

o de mayor ancho.

de carga tenzy, nataralmente, mayor intensidad en 1a resitn del 3
Tambidn verificamaes, gue para valores menores (mayores) det vecter de-onda, Ia densidad
de probahilidad es méxima {minina).

Efectos en la conductancia

La aplicacitn de nuestzo modele tedrice en la fisica experimental estd basada, entre
otros efectos, aquellos relacionados a la de portadores de carga en Buestra es-



truchors. Deutrode-sste wontesto, estudiaremes e paso sgaeelaonimaieto enintivo,

asi vomo €l efecto de anisotropia espacial, sean més evidentes. En ese sentido, disminui-

s

efras, @ 4l Sorms. e o ddbemnn e aonsiders e
¢l régimen puramente cusntico. Ademas, considerameos que ¢! anche de uno de los hilos
wsera disminnida de manera continua hasta valores de 1a orden de pocos nandmetros. De

-estamanera, {as lineas negras-deda Figura {4 52) muestran la velacidn de dispersitn de Ias

dos primeras subbandas para una estructurs sirnétrica donde tenemos 4-1-4 nm. De este
mede, greremos evidendiar Inexdsbencia de dos minimoes-en la relacidn de dispersién para
n = 1. En vste trabajo gueremus wrgumentur gus tales minimos serdn, de alguna forms,
responsables por 1a existencia de plafecus en «f grifico de 1a conductancia {a o largo de
Tos Hilos) en funcién-de Ta encrza de Tos portadores, pues-en Ja dispersidn estos miimes
tienen velocidad de grupo nula, es decir dE{k)/dk = 0. Estos minimos tendrin nn efec-
Ho importante en eventusles platesus de la conduchancia. En sealidad, frabajos recientes
reportan yue o vatda uno de estos ndnimos est avociads wia contribueitn de 2¢® fien Ta
conductancia medida a lo largo de los hilos {68 Por lo tante, si a estas contribuciones

-adicionames los-estados -degenerades:de eapin lectrdnico {un simple fack
bién los estados degeverados de 1a red reciproca K {otro factor 2), podemos argumentar
faciimente e estos minimes serén responsables de lo aparicidn de un cecalén {piateon)
en fa referida condoctancia en €l valor de 8¢%/h. A medida que estos minimos dejan de

existir, el plotean en la posicitn 82275 es destrnido.

Basados voeste wmfonuaiiing haemoes wn-estadiodel elicthio de Ta swbdsobropih expadal -

sobre los minimos de las relaciones de dispersion vy, por consecuencia, sobre una eventual

1a Figura {4.5a) corresponden 4 las relaciones de dispersion para sistemas cuyos pardme-
tros -son 4-1-2 maw v 4-1-1 nam, respectivamnente. A medida que la anisotropia espacial se
torna mis Fuerte, Jos «dos mifnines en fa relacitn de dpersiin paza w = I se reducen
a un tnico minimo en k, = 0. De acuerdo con mruestros argumnentos, podemos preveer,
e famete, yae e plodems o . comedrtmmedn o TR, posiide. weme g o). valee 8ctiE

representars, claramente, una evidencia de-anisotropia espacial -en Ta muestra considerada.
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Figura 4.6: Modos de energia de los estados confinados para una estructura en la cual el pardme-
tro B = 40 eV . el ancho de los pozos, barrera y altura del potencial foeron los mismos del caso
que generd 1a Figura 4.2, Note tanmibién gue este pardmetro de mags suprime Ja presencia de los
estados extendidos en fa estrutura, v provocs an desdoblamionte das subbaxdas pars <f vafor
de &, = 0.

mos cfethos s&o gue osla vez para b soxonda smbbanda » = 2. Parz una estouctur
simétrica 9-4-9 nm, la presencia de des minimos en la relacién de dispersién para 7= 2
{n = 1) configura la prediccién de la existencia'de un plateau en 1a conductancia en el
valor de 16¢%/7 {8e*/1). Note que a medida que la anisotropia espacial es mas significativa

 fliness rojas y verde), Jos minimos-en la relacidn de dispersidn para n = 2 son reducidos

apenus & une en &, = 4. Este clecto tondra la misma consecuencia on Ta conductancia

discutida anteriormente Por ofro lado, esta anisotropis especial introducida, en el sistema,

-

sitt: pravea.w = 1, weudeniendo

ey v Ge destralr fos eiiims on e releein e dig

a1 €1 platean en 1a conductancia en &l valor de Be?/H.
De exta forwa, conclaimos yue 2l considerar 1o mdvotropia expaciad en lo estructura

la cenductancia a lo large de los hilos se medificard, y esto podria permitir a la vez, €l

control del fiujo de poﬁadétes de carga a lo largo de los hiles.
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4.3. Pardmetro de masa §+#8

Motivatos por los claros electos que la anisobropia cspacial tenéré sobre una eventusl
redicidn -de Ia-conductancia « Jo Jago-de Ia-direccides de Jos hilosen saevien esfeuetr,
buscaremos en esta seccién entender, de manera sistemaética, los efectos que el pardmetro
de masa B, on eads zegitn indivads an s Fignre (3.1}, Semdrs sobre fales relaciones de

dispersién. De esta manera, discutiremos en esta seccién los resultades numéricos apenas

para ¢ ctaso de hiloes cufnticos scoplades v simétrices. Es decir, trataremos de simmiar
| los mismos electos de anisobropis espacial, -estudiados en 1o seecidn anterior, a fravés
de elecciones apropiadas para los valores asociados a los pardmetros de masa f en las

diferembes regiones. Dentes de aste conbexto bnromes un anilisis de In estruoturs de banda

{relacién de -dispersiéﬁ'?) para estudior en un primer momente €l cfecto de mase sobre los

estados extendidos. En seguida, haremos un m’mﬂm e sus efectos en la conductancia.

-La Fipura {4:6] tiene el mismeo comportamiento-de la Figura {42), pero-con un valer

de § = 40 meV para todss las tegiones de ta estructura. Como ya habfamos comentado

enando se-ostudio da Figura {3.3), valores findtos de 7 ostin asociados-a I diferencia entre
las energias de sitiode los dtomos de 1o celda unitaria v sen respensables por €l aumento del

niimero de estados confinados #n €] Hmite & — 0. Note Ia existentia de astados electrinicos

También, observe que los estados extendidos que existian en la segunda, tercera y cuarta

spbbanda fmoren dlaramentesuprinsses. Bsfomdies gueel parimetredemass, f, serovela.

como responsable por la reduccién de aquellos estados mixtos, en que estados confinados
s6 Tecombinan con estados lbres del entornn de s regitn de con
La densidad de probabilid

la Figura {4.6), es mostrada en la Figura {4.7). Se trata de la misma Figura {4.3), pero
pon una fuerte ausencia de los estados extendidos en 1o tercora subbanda {Figura 4.7¢).
Por vt Tado, es pusible nuter que en lu Pigurs {4 7)) existe wn Tuerte tuneluamients
en la regién de la barrera {entendido a través del color rojo). Tomando estas fipuras

“.como referencia, es posible concluir.que los-estados extendidos.son-en realidas

a medida que el valor del pardmetro de masa, §, se torna mayor. Ademds, 8 altera
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Figura 4.7: Intensidad de la-densidad de probabilidad correspondiente a Ia estrutura en Ia Figura
4.:6. Noute yuoe la prinvipal diferencis emre estas figuras se eneoertra pare 12 = 3y 7 =-4 donde

los colores a lo large de la estiuctura son suprimides. Es claro gue la presencis del pardmetro
fe mesa woabe vom los estades extendides.

claramente la posicion -de tos minimos-en 1a rclacién -de - dispersion para n = 2. Discutiremos
este efecto detalladamente en seguids. Para esto, es conveniente definir ef pardmetro A =
Br — B111, que representard la diferencia entre los pardmetros de masa entre las regiones

4.3.1. Efectos en la conductancia relacionados a A

Las Figuras {4.8a-b) uestrau la relacién de dispersion, para valores positivos del vec-
tor de anda &, de la primera {segunda) subhanda de una estructura siredtsica 349 nm
para Prr = Brr = PBrv = V. Las diferentes curvas {colercs), per 1o tanto, muestran la
variacion del pardmetro %, €s dedir, 1a pesible interaccion entre ¢! Grafeno v ¢l sustrato

en Tas regiones 7 y V. El incremento de A es claramente responsable por Ia destruccidn
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- Fipwrs 38 Variecién de fa velocidad de grupe debido ol parfmetro: de anisotropia de muss
D= 0, 10, 20, 30, 40 meV, (de arriba para abajo), respectivamente. (a) Muestra tal efecto
parsa la primera subbanda. {b) Muestra ¢l efecto en 1a segunda subbanda. Los pardmetros de la
estructurs son asumides siendo L3 = Ly =9 nm, Iy = 4 nm € Ty = 150 meV.
del minimo en 1a relacién de dispersion para n = 1, Figura {4.8a). Es posible verificar €l
mismo efecto en la relacién de dispersién para la segunda subhanda, » = 2. La variacidon

de A en este caso altera la curvatura de una forma més exética. Note gue para A = 10

mcV {curvaroja) 1a rélacién de-dispersibn presenta un punto-deintlexién ern &, = 9. Esta
alteracion tendrd umne comsecuencia clara en Ta posicion de fos plutvwes de Ta conductancia
del material. Nuestros resultados muestran claramente gue ¢s posible manipular la con-
aquellos pertenecientes al sustrato en que fueron depositados, a través del pardmetro A.
La Figura {4.9) tiene <l misme comportemiento de la Figuta {4.8), salve un parimetro
de masa en ia region 117 diferemie de cero, w8 decir, By = 18 meV . Todos los otres
pardmetros del sistema son los mismos del caso de la Figura {4.8). La semejanza en €l
comportamiento de estos dos grédficos es evidente. En ambos casos, €l incremento de A es

responsalie por 1a destruccidn de los minimos existentes en Ia relacion de dispersion en

las dos primeras subbandas. Ademds, note la presencia de la Fuea punteada que lmita
inferiormente la regién donde las relaciones de dispersion de los estados confinados se

1. Esta Hnoa aparece cuande & > 6 El surginsente
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Fignra 49 Variacitn de Ia valocidad:de grupa-dchido.a Ja.anisotropia generadacn el parimotro
de meose H= —10, 8, 10, 20, 30 meV,, {de arriba pars abaje), respectivammente. {a) Muestra e
efecta para la primera subbanda. {b) Fiecto en la segunda subbanda. ¥] ancho de los pozas, v
barrera -asf como la altura -del potencial son los mismos de la Figura {4.8). Las neas sblicuas

siftidas fpamtendas indiven Tos Timites de Tos-estados condnados. pren. 28 <8 {4 > 6}

cuencia directa de considerar €1 pardmetro Brrr # 9. En realidad, Tos resultades muestran

e, Para un caso mas general, iﬁs pardmetros de masa 8 en las ecuaciones {2.43) y {2.44)

awwmen valores diferentes gne corresponden af min{ify, By v mix(Fr, vy, respectiva-
mente. Bl valer de 3 = min{f;, frz7) en la ecuacién {2.42) indica que €1 Hmite inferior de
Yu Tegitn de confranderto on o wspacio B-F oy defiddo por i rrmor iteraceion existen-
te entre los dtomoes del Grafeno y los dtomes del sustrato. Per oftro lade, ¢n la Hnea de

Iromtee axodada som o eoeade (2.44), B = win B, b}, ndive o vl de mayor in-

teraccion existente entre los dtomes del Grafene v lus Stomes ded sabstra

pueden ser verificades experimentalmente.

4.3.2. Control de Ia densidad de portadores de carga

A parte de Tos efectos que el parametro de masa, [, tiene sobre Ta conductancia del
material, nuestros resultados muestran que 5 puedeser responsable también por el control

de Ta densidad Jde wportadores e cxrun on lo weesten. Pun yue e slcte pueds
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Figura 410 Inteusidad «de Ia funcidn de densidad de probabilidad para Jas guaten priterss
subbandas. {a) m = 1, (b} m = 2, {c} n = 3, ¥ {d) m = 4. La estructura s constituida por los
pardmetres Ly = Ly = 18 nm, Ly =4 aam y Up = 150 meV . Las lineas verticales indican las
interfaces del potencial confinador.

observado en 1a estructira definiremos,

Pala) =7 Aila), (42)
&

commg stendo Ta densidad de probablidnd rdlactomads 4w G solbandiz o Wate qme
estamos aqui tratando de una serie convergente, una vez que, como ya discutimos an-
terivrmente, WD {pﬁ{:@}} = 8 e degir, ks evtados gertrinings gus proeean wlores
grandes del vootor de onda & tiene su densidad de probabilided significativarmnente menor
81 g ‘comparada con agucllas para valores peguchos del voctor de onda %.

EL color rojo de 1a Figura (4.10] muestra el méximo de la intensidad de la funcién
P.(x) como una funcién de 1a coordenada 2 y los pardmetres A para Tas cuatre primeras
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e fowwndo dios Yiles acoplades v sondhrises de sndin Ly = L=

una barrera de ancho Iy = 4 nm y de altura Uy = 150 meV . Note que caundo A =0, 1
demsidad de poriadores Bir) {n = 1,2,3 4) cu-mobes cases, fos prees m misma,
intensidad. Ademas para estados con indices de subbandaxmpams, a medida que el valor
del pardmetro A es incrementado, 1a densidad de portadores es transferida del pozo de

‘anche 4y parael pozo-de-anche In. Para€l-casodeestados con indices-de subbanda pares.

el efecto es inverso. Luego es claro que el incremento del pardmetro A tiene el mismo

tata espacied {Fige

efecte asociade 4 da quidhra de shme

wio. tanbién come

e 4.4, ¢

una signatura de las diferentes interacciones entre Tas regiones ¥y FIF.
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."Caiﬁ%ﬁ‘iﬁ 5
Conclusiones y perspectivas

‘En este trabajo se hizo un estudiowivk dades de particula inde-

pendiente en dos hilos cudnticos acoplados v basados en grafenc. A partir de nuestros
resuitades o5 pusible proponer dispesitives capares: de regaier € comtrel de la densidad
de portadores de cargs en las diferentes regiones consideradas. BDentro de este contexto,
esperamos que tales dispositivos sirvan come hase en la fabricacién de fituras aplicaciones

| electrénicas.
1)Estudiamos los efectos que la anisotropia espacial de la estructura tiene sobre las

AR e@a@ de con-

cuasi-particates. En ese sentido, mostremos aue fe. referida amisclropt

‘cenitrar mayor cantidad de cuasi-particulas en un determinado pozo.

‘2)Mostramos también que esa anisotropia es responsable per destruir los minimas de la

relacién de dispersitn e Ias energlas perteneciontes a las mis Hajas subbandas. Esto se
refleja con 1a contribucion de estos minimos en la conductancia electrénica a lo largo de
los hitlos. Efectos anfloges fueron mestrados perael caseen que fa anisotropia espacial es
ginulada con valores apropiados para ¢l pardmetro 3 en cads region donde ¢l potencial
confinadoer se define en la muestra.

Ho el espectre e particala independiente Tealizadi en exte fTa-

ertamente, -l esty

bajo es el punto de partida para el estudio de un sistema mds teal en que se considere

ia interaceitn emtre los coctrons. Ea ese sondide, ontor as poespectivas wa enoneminan o

estudio del espectro colectivo {plasmones} de las cuasi-particulas en estas estructuras de

topologia reducida.



Apéndice A
Puntos no equivalentes

A, Puntos K y K’

Consideremos a relacitn entre la energia v €l vector de orda, pars <l grafeno, en €l

cual Ta interaccitm 2 segnndos vedines-es mals, es-devir
Eplk) = Mol FLE} - (A1}

e wsta manera, procuramos los puntes de Ia primera zona :d¢ Brillowin dondc las

bandas de-coaduecidn y valendia se iterceptan. Exfo sueede: pars Ix condicitn

R = [1 4 ghomr 4 ghms)cBs g {A.2)

dende



{1+ cos{—{—f(ﬁj + 3k 4 ﬁﬂh{w("‘l& + /3l Y} coskipuct

‘”{x 4 Bh)] + senf %k, + /B fsonkya = . (A5)

{son]
De igual manera, se debe complir gae
Smf{k) = {1 + cosk.ag + cosk ag)eenk By — {senk 2y 4 senkag)oosk Ry = 8, {A6)
de donde

\/_ ¥3a

‘Bky)] + cos f‘—”"“( ~kx + V3k,)])senkyat

1+ cos{

(sen[-\—/—gl{kz + my)} + sen,[-—\};a—';‘z(——kz + a/gkg)]) coskya = 9. (A7)

Delaecuacién A.5) se observa gue pars que la igualdad sea satisfecha, se debe cumplir
quc %, =8 asi como tambitn,

—

1 4 oo fﬂ s

I
&

%l

Esta, dltima expresidn s satisfecha para &, = ”373‘“ Mote gue los mismos Valores
para k, ¥ %, satisfacen la ec. {A.7). Por lo tanto, concluimes -que la primera zona de
Brillouin tiene dus purtos no cguivalent:

K = (35,0}, K'=[(-3%,0).

Bsttos son los Darnades puntos de Birac, vy som definidos comoe los puntos dende s

bandas 7 v #* se interceptan.
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Apéndice B

Ecuacion de Dirac 2D

B.1. Aproximaciéon para bajas energias

Dela ecuacidu {2.2) se observa yue una aproximacidn para bajas energias es realizada
haviendo la expansion del factor de seophaniento (k) = {1 4% 4ok 2)eBe og los

alrededores de los puntos de Dirac X y K’, es decir
7 f*( ’k)k:ﬂqq; — {1 + ’e‘i‘ixraz-'f-g.az ﬁv_eti‘ix.agﬁ'q.‘a‘gl} ‘e—.'i:iK.Rsif-qARs (Bl)
donde

Qg = ‘a‘( 352 ; )a Ag = ’a"(,“ '%3"’,» %) B?» = (&1 —"&)1 K= ( g‘%&; Q)', -KI = ("" g%;,@}u (B'z}

e

Reemplazando estos pardmetros en la ecuacion [B.1)
Fll kmiicrg — (1 + €5 600 4 755 gfaary gaRy {B.3)

e - . .y : . V) .
¥y usando la expansion en serie de potencia de la funcidn ¢ =1 +4r — 5 + ..., se tiene

FRhemsrrq = {1+ e F{1 + iga, — EI__;_z_T_l +eF T+ igqa, — gfigik}r-fg'n*)v-ég"i}

v considerando sclamente Jos sérminos de primera orden on ¢ ¥ tambibn come ¥ 35 =



/21 F49/3)y ¢ = 42— £4v/3), tomemes

g = limae™S 4igaaFE) M {B.5)

+/3n xf‘:’iﬂ

P———{qz—* V3, )t F B+ b B -1 e 5)

= ﬂ‘:g'cqaafczqg),

donde t signe () Indica 21 pumto K (7). Ve esta formy, € hunftonians que describe

estos puntos no equivalentes es

0 k,—ik, © 6

Bat 1 ke + R B B 4 ¥ ‘
Hem=—51 | _ T L B8)

‘apenas las energias alrededor de los puntes de Dirac K.
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Apéndice C

Funciones de onda

C.1.

Componente del pseado-espinor

1a componente xp del psewdo-spinor, -es sbtenido reemplazando tas soluciones de la

ecuacion {2.34) en la ecuacitn diferencial

Cdya o
—iy =22 +ivkyxa = (E ~U(e) + s (1)

Con esto se obtiene

xa{z) = i

3 mfﬂq(%qﬂaﬁmfﬁ — oy ) L, o08qmer 4 gryrse

wlonde

\

A regionf,
i{g-Dge* + g, Fae™™) regionl77(C.2)

wgrr ), regitnil,

ifs Hse™™ reRidnV,

~y{hybn) rfkytny) €3

iz = maiay 9 = Bw ey

b4



Apéndice D
Matriz M

D.1. Elementos de Matriz

bi K3V g3 G k¢ i i/
1 6 Mas g3 Fige  Mags I ¢ 8

9 8 9 6 &) Mas kE17 4

smgm? —oosgpt B & & E+Y P
B SNQrre —cosgpe € £ 4 @ B

8 8 8 o7 TR —eimgqyT — CoSQve 8

0 0 0 0 0 —singwd —cosgwd e

Mg = {kysingrf +grro0sgrrd), Mgz = Qrrsin gl — kycos g b
atigy = Physingryo + gy eosgye), gy, = Wy SEN Gy — Ry, CON 0
Moy = 7 g AE + Brrje™™7, Mas = 7 94 {E + Brr)e™”
g = g AEF Bac T, M= 7 BB B

mge = {grv cosqrve — kysinge), mgs = —{kycosgmo + qv singyo)

mas = {grvcosqrvd — kysinqgnrd), mas = —{kycosgné+ g singnd)




Fr =

Ty En)
(E—U+B1)"

g

)
( E..U‘f‘ﬁf 1r )




Apéndice E

Programa numeérico

R
Programna sakénco para calenlar la
energia v &l vector de ouda

i
{

7

1 e

U{Il. 1.4[-, L"_fe i’Tj
Adtyra de 1a batrera, anchura de
loz pozfs ¥ barters

_¥

calomlz

OAME (subroutie gque
las mices de g ecnacion

irascendental .}

j
- e o

/ £k

f Inespin v vector de

‘!\ ondn regpechivarents \

:

; : . -

A continuacion se muestra el programa numérico usado en esta tesis, es importante

resattor gue ol programa solo necesita come wriables de enteads M alturs de Ia barrern »

1as anchuras de Jos powos Tuhnrtions.
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A A AR P R A A AR S o

¥ *Programa que permite calcular las rafces reales de uma funcién Real”

......... sl be e sl st <t st Shol N e nd L . 3 gle-she nlo St ghorshs aieslo gk gl shyodts sloghn s Ap-She-she ale b s Slesla gl shs-gh sl shonta-sho-cta s

Dedlaracion de Tas variables gue seréin utilivadas

B Y N T TP PP AVE NP P AT T SRS BT P S TR R TR S P SR e

IMPLICIT REALS (A-HOZ)

PARAMETER {NZERO=15)
DIMENSION DETOTAL{4000), WVEC(4060),PLINZERO) DAUXX{NZ
EXTERNAL FUNC H5

COMMON/PRINGWE
COMMON/PRIME/WE, W11, WL2, WLB, WL, U0, WM, WMt W2, WMB

OPER{10FILE="DATOS) DAT")
OPEN(20,FILE="DATOS1.DAT”) !Arquivo que da a saida das Raices
GPEN(30, FILE="DATOS
OPEN{40 FILE="DATOS3.DAT") {Arquivo que da a saida da fun¢do E=h viky+50
OPEN{1861 FILE="DATOSsw1. DAT"} 1ARquive que da a saidadafuncao E=-hxvfkv450

TLE="DATOSsw2 DAT™}

2 BAT } Aeguive-que da-a saide-do fungio E=h vl ky

GPEN {501, FILE="501 14}
OPEN {502, FILT="502.6xt’)
OPEN (503, FILE="503.txt"}
UPEN {504, FILE="504.txt"}
OPEN (505, FILE="505txt")
OPEN (596, FILE="506%a")
OPEN {507, FILE="507 txt")
OPEN {508, FILE="5084xt"}

7t



08, FILE="560:txt")
OPEN (510, FILE="510.txt")

HMPUTS

WILB=3.6D8 Ham)
WL1=15.0D0

U0=150.0d0 }{ meV)

WL = WLB+ WLI+ WL2

WM =40.40 ImeV notar ¢ WM=M*{VF)**2
Wi =40.D6

WM2=40.D0

WK =048 Nechor de Onda Inicial
WEF=1.0D0 Vector de Onda Final
NPK=10068
El =0.0d0 Energia Inicial
Y = §05.040 Erergia Final
NPE = 1006 DELTAE= {EF-EI}/DFLOAT(NPE)

Ri=Hl
X2=EF
XACC=1 54186 {Tolerancia
N=680 Numero de iteragoes de Vetor de Onda {raices)



ER e s R E m e s s m e S s e B S e S B e e e T T i e S e i T e T S e T

1Caleulo das funcioes E=h.vfky+ U0

A A A A A A R A A A R A B R A R A A AR A A R A R R R T R I A A R R R R R R ORI RO RO RN e d)

WKY=0.6d0

GEP? = sgrt{{D 5304 WKYH1 84324 WMB**2)+ g

GEN = -sqrt{(D.533a0*WKY *1 0a3)** 2+ WMB**2}+ U6
GEp15 =sqri{{0.539d0*WKY*1 0d3)**2-+ WMB**2)

ITE(10 My WEKY,GEPIS
WRITE{20,*)WKY,GEP1
WRITE(S0 *YWKY CEP2

TE{40,*)WKY ,GEN
if {WKY 1t WKF) goto 2

Programa General QUE FIXA 1A ENERGIA vy CALCULA 10S ZEROS De 1A FUN-
CION TRANSCENDENTAL

Jekddck ke R i ik A Rk S R R ek ok gk

WE = Bl
DO IE - 1XPE

PL{LLL) = 1040
DAUXX{LLL) = 0.0d0
B
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ITWE = WKI

IK = 1 NPK

DETOTAL(IK) = FUNC(WK)
WYECEK) = WK

END DO

R EE SR S S e DS e s R s e S R S S S e e e P SR e

CALL OMEDETOTAL WVEC PLDAUR

X NPK PASSOKY)

Sk

IF( PL{LLL) NE. 8040 ) THEN
1 WRITE(5804LLL,*) PL{LLL), WE H5(PL{LLL))

1 GEP1 = 8.53940"PLILLLY*1 843

GEP1 = 0.530d0*PL(LLLY*1 0d3
CEP2= sqrt{053000"PLILLLY* 1048y 24 WMB*2)+ TD
GEN = -sqrt{(0.530d0*PL{LLL)*1.0d3)**2+ WMB*#2) + U0



F( WE LT OEP2 AND.WECT CEPL ANDIW:
! WRITE(600+111, %) PL{LLL), WE

write(2001 *) PLAAL) WEHS PLAAL )
1Cwrite(2000+L1L*) WE, H5( PL{LLL) ), PL{LLL)
END IF

T CTGEN) THEN

o

END DO

Jobeste ettt sieok stk sk s st ke fe s s soske ok s e sfe ke e sl s s s e st sfe e e s sl sl ek e e e sk sl e sk she s ke sl e ok ok

eterminacion de la Fuusion

P skokok sk ok ok ook ook fokokoskok ook kR Aok Aok Rk skofok sk ok g R ok ook kR ok R R gk

IF (E1T.0.040) THEN




T=T0"WL/ L 043 hvi) T Este parametro es adimension:
END IF

FEE-E*WLI1.043%hwvE) * Bste Parametro e adimensional
B-WIWL
DMM=WM*WL/{L 0d3*HVF)

DMB=WNEBYWL/(1 0A3"EVF)

DM1=WMI1¥*WL/(1.0d3*HVF)
DM2=WMP WL/ 1.4 EVF}

TOL = 69.8D8

IF (B2 (EEX*2 MM )
+TOL.LT 0.0d0.OR.(-B**2+ EE**2-DM1¥%2)
+FTOLIT 848 0R (B 2{EL-U* 2+ DNB**2)
+TOL LT 5.040) GOTO 3

A=DSORT| BABSIBWI(ER-UP 24+ DMM*™2) )
A1=DSQRT( DABS(B**2-(EE-U)**2+DMB*¥*2} )

SORT{ DABS(EE 2 B¥2 BMI¥2) )
Q2=DSQRT{ DABS{EE*¥2.B**2.DM2*%9) )

FR={B-A)/{EEL+ DMM)
FP=(B+A)/(EE-U+DMM)
CN={B-ALHEE-L+ DMB}
GP={B+A1)/{TE-U+DMB)



| THETA={20d0 WL + WLB)/(2 040" W)
DELTA={2 6d0*WI.2+WLB)/(2.6d0*WL)
SOMA=WLB/{2 080" WL)

AO=Q2*(SIGMA-DELTA)

Bo={SICMA-THETA)
WEK1=Q2*DCOS{AD)+B*DSIN[A0)
FPHEL+ DM2)*DSIN(AG)
WK2=DSIN(AG/*GP*FP*(EE-+DM2)**2
+(Q2**2+B**2)*DSIN(A0)
~(FP+CPYEE+ DML BYDSINIAD) +
(FP-GP)*(EE+DM2)*Q2*DCOS(A0)
WHS=(QT*24 52 DSIN(AG) +
FPY{EE+DM2)*Q2*DCOS{AU)-FPX{EE + DM2)*B*DSIN(AU)
WK4=-GP*EE+DM1*WK1
WRS=CPHEE+DMIPWES
WKf=WK3-WK2*EXP{-4.0d0*A1
SHAMANCNYEEF DM WK
WK7=WK5+CN*(EE+DM2)*WK4-GN*
(EE+DM1)*WK2*DEXP(-4.0d0* A1 *SIGMA)
WRS=BDSIN(B0) + Q1 DOOS(BO)
WK9=Q1*DCOS(BO)-B*DSIN{BA)
WHIB={BY 24 Q1 2 DSIN(BG)

:Ll

FUNC=PN*{EE+DM1 Y WK6*WK8-WK7

KU WICH+ WIKGHWEKT)




R e e BB B R B B S e e e e R L S R e R et e e e e s s

ISUBROUTINE OME

e A A A A R R AR R R A o A B A A A A A R I A A R R A A SR R A A A A A S i R S S - e B R R R

SUBROUTINE OME(ED,QAUX DAUX NQ DELTAW)
INMPLICIT REALYS (A-H,07)
PARAMETER (NZERO=15)
DIMENSION Q4000 BT Le0e), ATX{15), DAUK(IS)

DO L = 1.NZERO
AUX(L) = B0
END DO |
I=1
DO 1 =1,NQ

IF (ED{T) LT 0800 ANDED{T1).0T 0040
OR.ED{T).GT.0.0d0. AND.ED(I-1). LT.0.0d0)

AUX{I) = Q(I-1) - DELTAW*ED(I-1) / { ED{)-EDf1-1))

DOMI=(ED{1-2)-20D0*ED(I-1)+ED())/DELTAW 2
DDM2={ED(I-1)-2.0D0*ED{I)+ED(1+1))/DELTAW**2

M= {BD)-ED-D))/ DELTAW + DELTAW/6 000X DEME+ 2000 DD M)
+DDM2*AUX(1)-Q(I))+(DDM2-DDM1*( AUX(3)-Q()}**2/(2.DO*DELTAW)

DAUK(T) = 3 14L50265356970




F = J4 T
END IF

ANACION Del COEFICENTE DE TRANSMISSION H5

IRaa e e L L L e L Tl ol

REAL#Z FUNCTION H5{WK)
PLICIT REAL*S {A-H0-7)

I WL2 WLB, WL 0 WL WAL W2, WHE

hvi=10.539d8 Y{Este valor tem nnidades de <V.am}

IF {ELT 8.646) THEN
U= WL L 0d3%hvE)
ELSE
V=P WLM1 9d3% i) 1 Este paramaire o5 adivaensinal

EE~EFWLJ{1.043%hvi) T Bute Parametro-es adimensional

B=WICWL
DMB=WMB*WL/(1 05*HVE)
DV =WHMIWL/{{ 045 HVF)
DM2=WM2WL/(1.0d3*HVF)




TOL—6:0D0
TF {(B**2-(BE-U)**2+DMM**2)+
TOLLT 5.030. 08 {-B 24 EEF2.DMi2)
+TOL LT 8.40.0R (EE*2-B*2- DM 2)+
TOL LT 0.40.0R.(B**2-(EE-Uy**2+ DMB**2)
#TOLLT000d8) COTO 3

SQRT{ DABSE™ 2 {FEA)**24+ DMM**2) }
A1=DSQRT{ DABS(B**2-(EE-U)**2+DMB**2) }
Q1=DSQRT{ DABS(EE**2-B**2-DM1**2) }

( DABSIEEZ B2 DM )

FR={B-AWEST + DM}
FP=(B+A)/{EE-U+DMM}
GN={B-A)/{EE-U+DMB)
GP={B+AJHEET+DMB)

THETA={2 846" W1 + WLE) /{2 046°WL)
DELTA={2.0d0*WL2+WLB)/{2.0d0*WL)
SIGMA=WLB/{2.0D6*WL)

WMN—FN*(EE+ DML DSIN(GI THETA)
-B*DSIN{QI*THETA)-Q1*DCOS(QI*THETA)
WP =FNHER+ DML DOOSQI*THETA)
-B*DCOS{QI*THETA)+Q1*DSIN{QI*THETA)

WP L=CPHEE+ DIV DOOSHH S HIMA)
-B*DCOS{QI*SIGMA) +Q1*DSIN{Q1*SIGMA)
WHNI=CPHEE+ DM P DSIN{QI*SICHMA)
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COSIQI*STCMA)

PP=FPHER+ DM DSIN(QDELTA)
“B*DSIN(Q2*DELTA}-+(2*DCOS(Q2*DELTA)
PN=FP*EE+DM2)*DCOS{Q2*DELTA)
-B*DCOSH2*DELTAM QO DSINIQI'DE

LTA}

~“B*DCOS{Q2*SIGMA }Q2*DSIN{Q2*SIGMA}
WNNI1=GP*EE+DM2)*DSIN{Q2*SIGMA}
BHDSINQISTGMA 44 ?*Q‘S{@*SIGMA}

RP1=—CNYER+ DM DOOS{IGI*SIGMA)
-B*DCOS(QT*SIGMA )+ Qr*DSIN{GI*SIGMA]
RN1=GN*(EE+DM1}*DSIN{Q1*SIGMA)

B DEINASICMA - QI DUOSHII*SICMA)

B2 -WMP*DEXPLA*THETA)/(WHMN*
DCOSQI*THETA )} WMP*DSIN(QI*THETA))

D3=BY(WMPWNNL WMN*WNP1)
DEXP{A1*SIGMA)/{WMP*EE+DM1)*{GN-GP))

EE+IMZMCRGPPPR
DEXP(A1*SIGMA)/(PP*WNP1-PN*WNN1)

PP*DCOS(QZ*DELTA))*DEXP(A*DELTA)/PN)**2
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