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RESUMO

Novos materiais de dimensdes reduzidas como nanotubos de carbono, nanofios semicondutores € nano-
fibras de polimeros oferecem propriedades eletronicas tinicas, que podem ser exploradas em dispositivos
como transistores de efeito de campo. No entanto tecnologias emergentes baseadas nesses novos materiais
ndo sdo desenvolvidas o suficiente para demonstrar seu potencial uso na fabrica¢do de circuitos integra-
dos apresentando apenas protétipos. Assim, simulagdes de dispositivos sdo ferramentas essenciais para o
desenvolvimento de tecnologias emergentes. Neste projeto o objetivo é implementar um simulador de um
nanofio com a plataforma MATLAB. Como a fisica de materiais de uma dimensao difere drasticamente do
comportamento do corpo de estado sélido, o simulador serd baseado ndo nas equagdes cldssicas de difusao

e deriva, mas no formalismo da Func¢do de Green de ndo-equilibrio, que serd explicado didaticamente.

ABSTRACT

New materials of reduced dimensions like carbon nanotubes, semiconducting nanowires and polymer na-
nofibres offer unique electronic properties which could be explored in devices like field-effect transistors.
However, emergent technologies based on these new materials are not sufficient developed to demonstrate
their usefulness for integrated circuits and often only provide prototypes. Therefore, device simulations
are essential tools for the development of emergent technologies. The objective of the given project is to
implement a simulator for nanowires employing a MATLAB platform. The physics of one-dimensional
materials differ drastically from the bulk behavior of solids and, thus, the simulator has to be based not on
the semiclassical equations of drift and diffusion but on the solution of the quantum mechanical Schrodin-
ger equation. To this extent, the mathematical formalism of Greens functions has been applied, which is

explained didactically in great detail.
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1 INTRODUCAO

A miniaturizagdo de circuitos integrados é uma demanda constante no mercado tecnolégico. Em 1965,
Gordon E. Moore, entdo presidente da Intel, previu que a cada periodo de 18 meses o nimero de transisto-
res em uma placa de mesmo tamanho dobraria pelo mesmo custo. No entanto, a redu¢do das dimensdes em
tecnologias baseadas em silicio, ou seja, o aumento do poder de processamento dos circuitos integrados,
tem chegado ao seu limite. Para o correto funcionamento dos circuitos é preciso um espacamento mi-
nimo entre dois transistores adjacentes para que ndo ocorra interferéncia. Atualmente a tecnologia CMOS
fabrica transistores com canais de até 20 nm de comprimento possibilitando uma enorme quantidade de
transistores em uma pequena placa e novos métodos de sintese permitem a fabricagdo de nanofios de 5 a
20 nandmetros de comprimento[1]. Assim, a pesquisa e o estudo de novos materiais t€ém sido fundamental

para o desenvolvimento de uma nova tecnologia que possa dar continuidade a previsdo de Moore.

O estudo do transporte de cargas em nanomateriais como nanofios de Silicio (SiNWs), nanotubos de
grafeno e nanofibras tem mostrado propriedades bastante interessantes que podem ter variadas aplicacdes.
Essa aplicabilidade estd sendo estudada tanto para a reducdo de dimensdes de circuitos digitais quanto
para o desenvolvimento de circuitos analégicos de maior frequéncia. A continuidade e desenvolvimento
do estudo desses materiais tém sido possiveis pelo avango do desempenho dos microscépios eletronicos e

pelos novos métodos de sintese desses nanomateriais.

Dispositivos de diametros tdo reduzidos permitem que a sua modelagem possa ser feita considerando
apenas uma dimensao, o que diminui os processos dispersivos. De modo que o espalhamento é reduzido

porque o elétron s6 pode ser refletido [2].

A possibilidade de transporte de elétrons sem processos dispersivos, que alteram tanto a direcao quanto
a energia do elétron, permite que o nanofio seja tratado como um condutor balistico, ou seja, canal pelo qual
os elétrons passam sem colisdes [3] [4]. Nele a conducgio € feita com o menor valor de energia possivel.

Em dispositivos de silicio essa propriedade é verificada em nanofios a baixas temperaturas.

Um dos principais processos dispersivos € a colis@o dos elétrons com os dtomos e sua consequente ge-
racdo de calor. Por isso circuitos elaborados com condutores balisticos dispensam sistemas de resfriamento

dispendiosos.

Por se tratarem de dispositivos de dimensdes da ordem do comprimento de onda dos elétrons (algu-
mas dezenas de nandmetros se o canal ndo tiver espalhamento) as propriedades dessas nanoestruturas nao
podem ser modeladas com conceitos macroscopicos como difusdo e deriva. Assim, para o entendimento
completo do funcionamento do dispositivo simulado é necessario relembrar conceitos de mecanica cldssica
e mecanica quantica, ja que leis de transporte mudam drasticamente do mundo macroscépico para o mundo

microscépico [5]. Estes conceitos serdo revistos mais a diante.

No estudo dos nanomateriais verifica-se um excelente controle das suas propriedades. Apenas a do-
pagem do material e a temperatura determinam se ele € um condutor ou um semicondutor. Em escala
atdmica, o mesmo material pode ter propriedades diferentes, por exemplo, o ponto de fusdo do ouro au-

menta quando tratado como algumas moléculas. Em escala nanométrica condutores podem se comportar



como semicondutores.

Um longo caminho serd percorrido até que novos dispositivos baseados em nanomateriais sejam produ-

zidos em larga escala. Estamos ainda em fase de desenvolvimento de modelos e protétipos para conhecer
seu funcionamento adequadamente. Para a criagdo de protdtipos € necessdrio o emprego de ferramentas
computacionais que simulam o funcionamento desses dispositivos.
Este trabalho tem como objetivo fornecer uma dessas ferramentas, ainda que de funcionalidade bem re-
duzida. O dispositivo simulado (Fig.1.1) tem uma estrutura simples e consiste em um nanofio acoplado a
dois contatos metdlicos submetido a uma tensdo de baixa magnitude. Nesta simulagdo a mdxima tensao
aplicada é de 0.25V.

Figura 1.1: Dispositivo simulado

Para a criacdo desse simulador foi feito o uso do formalismo da fung¢do de Green do nao-equilibrio que
permite modelar o funcionamento desse dispositivo em nivel quantico [6] [7] . Os cédigos das simulagdes
sao feitos de forma modular na plataforma MATLAB, o que facilita a incorporacdo de um terceiro contato

ao dispositivo podendo assim modelar o funcionamento de um transistor.

O formalismo de Green para o ndo-equilibrio permite calcular com precisdo os efeitos dos processos
dispersivos em um condutor. Se os elétrons perdem energia durante o transporte essa perda necessita ser

calculada, afinal trata-se de um dispositivo nanométrico e a condugdo envolve poucos elétrons [8] [9] .

A ressonancia é um fendmeno verificado no transporte de cargas em nanofios. Ela pode ser aproveitada
para potencializar a transmissao dos elétrons, para alguns valores de energia. A figura 1.2 mostra um

processo de sintese de nanofios de siliio.

Figura 1.2: Nanofios de silicio [10]

Alguns tipos de estruturas que t€m sido pesquisadas para substituir o silicio sdo: nanotubos de carbono
(Fig. 1.3), grafeno, DNA, eletronica molecular (moléculas organicas e inorganicas), nanofios (organicos e



inorgénicos), proteinas, molecular spintrdnica, nanocompdsitos (mistura de outros materiais com o carbono

para formar compdsitos com propriedades adquiridas dos nanotubos de carbono).

Figura 1.3: Nanotudo de Carbono de parede tnica

O nanotubo de carbono consiste em uma folha de grafeno enrolada em que a movimentacao de elétrons
ocorre apenas na superficie do canal. Como a estrutura é 6ca os elétrons sdo transmitidos apenas onde
existem os dtomos de carbono. A diferenca entre a estrutura do nanofio de silicio e o nanotubo de carbono

pode ser vista na figura 1.4.

Nanotubo de carbono iD

Nanofio de silicio 3D

—

Figura 1.4: Estrutura do nanotubo e do nanofio






2 METODOLOGIA

2.1 EQUACAO DE POISSON

A equacio de Poisson descreve o potencial elétrico em func¢do da distribuicdo de cargas em trés dimen-
soes p(x,y, z) e é facilmente derivada das leis do eletromagnetismo cldssico para campos eletrostaticos
[11].

A defini¢do de potencial eletrostatico € a forca que um campo elétrico exerce sobre uma carga pontual, de

modo que, conhecendo a distribui¢do das cargas, determina-se o seu perfil ao longo do dispositivo.

A Lei de Gauss na forma pontual é determinada por:

V-B:p

Em que D é o campo de deslocamento elétrico de unidade (C'/m?), e p é a densidade de cargas expressa
em (C/m?3).
Para um material isotrépico e linear, o campo de deslocamento D é proporcional ao campo elétrico E, e
a razdo entre essas duas grandezas € a constante €, que é a permissividade do material. Obtendo assim a

relacdo:

D=cE

Substituindo, temos:

V-(E)=p

ou

?-Ezg 2.1

Calculando o campo elétrico a partir do potencial elétrico ® em gradiente temos:

E—_V.0 22)

Substituindo a Eq.(2.2) na Eq.(2.1) obtemos a equacao de Poisson:

?-(—?-cb):g

Assim, a variacdo do campo elétrico com a posicao € proporcional a distribuicao de cargas no local. A

energia potencial U é dada pela relagao:



U=—qx®

Como temos uma distribuicao de cargas tridimensional a derivada de segunda ordem € expressa nas

trés diregdes (z,y, z) :

(UL PU PV p
de?  dy?  d22’ ¢

Entretanto nessa andlise a variacdo do potencial é considerada em apenas uma dimensao(x). Assim

omitindo o indice a equacgdo de Poisson toma a forma:

V(eVU) = ¢*[Np — No — n+p)

Em que n € a densidade de portadores negativos, p é a densidade de portadores positivos e expressando
a densidade como p = ¢+ N. Np é a densidade de d&tomos de dopagem doadores e IV 4 a densidade dtomos
de dopagem de elementos aceitadores. Como no caso os portadores méveis sdo os portadores negativos a

equacdo de poisson assume uma forma mais simples:

V(eVU) = ¢*[Np — n] (2.3)

Essa é a forma da Equacgdo de Poisson que utilizaremos.

2.2 EQUACAO DE SCHRODINGER

Os alicerces da mecanica quantica foram estabelecidos durante a primeira metade do século XX (o
que é relativamente recente) por Albert Einstein, Werner Heisenberg, Max Planck, Louis de Broglie, Niels
Bohr, Erwin Schrodinger, John von Neumann, Paul Dirac e Richard Feynman [12].

Em 1926, Erwin Schrodinger, deduziu a equagdo que permite obter matematicamente a funcio de onda
que descreve a movimentacio de um elétron. Essa equag@o unidimensional e independente do tempo tem

a forma:

B ﬁ@QW(x)
2m  Ox?

+U(2)¥(z) = E¥(x) (2.4)

Em que ¥(z) € a fungdo de onda, m é a massa do elétron e /1 € a constante de Planck normalizada, ou
seja, h = h/2m. A equagdo de Schrodinger foi escolhida para ser independente do tempo porque queremos

modelar um estado de equilibrio depois de um grande periodo de tempo em que o sistema se estabelece.

Essa equag@o pode ser apresentada na notagéo de operadores :

[H]Wo(r) = eaPal(r) (2.5)



Em que H é a matriz do Operador Hamiltoniano, ¥, (r) sdo os autovetores da matriz H, ou seja, as
funcdes de onda, e £, sdo os autovalores, ou os niveis de energia.
A defini¢do da matriz do operador hamiltoniano é H = [Hy + U], em que H é o hamiltoniano resolvendo
apenas para a energia cinética, Hy = (h?/2m)V?2.

A solu¢do da Eq.(2.4) para uma energia potencial nula é:

Uip(e) = VL W) = eV

com a energia dada por:
h2k?
EF=—

2m
que € a solugdo para a energia cinética.

As solugdes das fungdes de onda sdo W j(x) para elétrons vindo da esquerda e ¥_j(x) para elétrons
vindo da direita. O quadrado da funcdo de onda fornece a densidade de probabilidade de o elétron ter a
energia E, justificando assim o presenca do fator v/L. Quando a densidade de probabilidade é multiplicada
pelo comprimento obtemos a probabilidade de o elétron se encontrar naquela regido, que nesse caso deve

SEr um.

2.3 MATRIZ HAMILTONIANA

A matriz hamiltoniana [H] fornece uma descri¢do das bandas de condugio do semicondutor [13].
Neste trabalho o hamiltoniano utilizado € o de massa-efetiva, o qual indica que o dispositivo tem apenas
elétrons da banda de conducio parabdlica com o menor valor de energia. No entanto hamiltonianos mais

complicados podem ser usados no mesmo procedimento.

E de fundamental importincia representar [H] em um espaco de bases que seja conveniente para os
célculos a serem feitos. Isso é determinante tanto na dificuldade de implementar os cdlculos quanto para

interpretacao do seu sentido fisico.

A representacdo em autovalores da matriz hamiltoniana € uma forma bastante simples e intuitiva e serd
explicada detalhadamente. No estudo do nanofio, [H| pode ser separada em uma parte longitudinal [H] e

uma parte transversal [ Hr] fazendo a andlise sobre 3 dimensdes separadamente como visto na Figura 2.1.

H=H,+Hr
R d?
n? d?
Hr=FE.— — Uly, 2.7
T deydz+ (y, 2) 2.7

Resolver Hy, no espago discretizado é feito pelo método de diferencgas finitas na forma matricial.



Figura 2.1: Dimensdes do nanofio

Colocando a operacdo da segunda derivada no dominio discreto:

[HL]\IJn =—tV¥,_1+ (Ec + 2t + Un\Ijn) —tWp41 (2.8)

Em que t = h?/2ma? tem unidade eV e a é a distincia entre dois pontos adjacentes no dispositivo

como visto na Figura 2.2.

Figura 2.2: Discretizando o dispositivo em pontos igualmente espacados

Os elementos da diagonal da matriz hamiltoniana representam cada ponto do dispositivo. Colocando a

equagao de diferengas finitas na forma matricial teremos:

[ B2+ U, —t |
—t E.+2t+ Uy 0 0
Hy = ' : : :
0 E.4+2t+Un_1 —t
] 0 0 —t Ee+2t+Uy |

A defini¢do de [H] é H = Hy + U.

No cédigo a matriz Hy é criada na linha:

HO=(t0x2xdiag(ones (xnum, 1)) )+ (-t0Oxdiag(ones (xnum-1,1),1))
+(-tO0xdiag(ones (xnum-1,1),-1));



e o valor de U € determinado de maneira iterativa.

E importante lembrar como lidaremos com Hy ja que o estudo do nosso dispositivo é feito apenas por
Hy.

A parte transversal de [H] vai modificar a distribui¢do das energias no dispositivo como serd visto no

préximo capitulo.

2.4 MATRIZ DE DENSIDADE

Na teoria do transporte quantico, a matriz de densidade € o valor de maior interesse ja que a partir dela
todos os outros valores necessarios para modelar o funcionamento do dispositivo podem ser obtidos [13].

A densidade de elétrons ¢ dada pela relagéo:

n(r) = [Wa(r)]* folea — 1) (2.9)

A funcdo de Fermi, fy obtem a probabilidade de o nivel de energia correspondente a €, estar ocupado
por um elétron, | ¥, (r)|? fornece a densidade de probabilidade de um elétron ocupar a posigdo correspon-
dente a ¢, obtendo assim a densidade de elétrons. A fun¢do de Fermi € dada por:

fo(E = p) = (1 + eap|(E — p) /kpT)) ™ (2.10)
U; ;ka=p/'100
08 —kBT=pMU
- kg T=p2
06 —kBT=u
0 05 1 15 2 EE/SH 3 35 4 45 5

Figura 2.3: Distribuicao de Fermi

Como se pode inferir do grafico da Figura 2.3, niveis muito abaixo do nivel de Fermi, p t€ém grande
probabilidade de estarem ocupados e niveis muito mais altos t€m pouca probabilidade de estarem ocupados.
Essa distribuicdo dependo do valor da temperatura T que nesse caso foi determinada como sendo de 300

Kelvin o que determina que todos os fons de dopagem estdo ionizados.

De uma maneira mais geral a densidade de elétrons € obtida a partir de:



n(r) =Y UaW}paq 2.11)

Em que p,, é a matriz de densidade no caso do equilibrio, que € diagonal, por isso os indices da matriz
sdo indicados apenas por o. No espaco de representacdo em autovalores os elementos da diagonal sdo as

probabilidades de ocupagdo de cada nivel de energia.

Paa = fa = f0(5a - :u)

foler — p) 0 0
i 0 f0(62 — /L) 0
= 0 0 fo(ez — 1)

Determinar a matriz de densidade [p] por esse método é conhecido como diagonalizagdo, ja que os
elementos da diagonal fornecidos pelos autovalores determinam a densidade de elétrons. Fazendo a trans-
formag@o de [p] para a representagdo em espaco real os elementos da diagonal correspondem a densidade

de elétrons ponto a ponto.

Outra maneira de determinar a matriz de densidade [p] é por meio da fun¢do de Green. Nesse caso [p]
¢é determinada por:

W= | A fo(E — p)[A(E) 2.12)

— 00

A[E] = §(EI — H)

Em que a funcéo espectral [A(E)] permite integrar as probabilidades de ocupacdo sobre todos os niveis
de energia.

A Eq.(2.12) s6 pode ser aplicada se ao longo do dispositivo tivermos apenas um nivel de Fermi 1,
ou seja, se estiver em condi¢do de equilibrio. No entanto neste trabalho um nanofio serd submetido a uma
tensdo, dando origem a dois niveis de Fermi diferentes em cada contato (p; e p2) . Para esse caso serd
derivada uma nova férmula para [p]. Os casos de equilibrio e ndo-equilibrio sdo representados nas figuras
(2.4)e (2.5).

Intuitivamente tendemos a imaginar que o dispositivo teria um nivel de Fermi entre os valores u; e o
, porém a dindmica dessa determinacao no nanofio é mais complicada. Os niveis de energia sao correlaci-

onados, fazendo-se necessdria uma andlise mais profunda. Temos uma relacio entre dois niveis de energia

(aeB).

n(r) =Y Ua(r)T5(r)pas (2.13)
a,B
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Figura 2.4: Modelo analisado em equilibrio

1

ntt ntt

Figura 2.5: Modelo analisado em nao-equilibrio

Nesse caso a matriz de densidade ja ndo € mais diagonal jd que os niveis de energia sdo correlacionados.

A probabilidade de ocupacdo dos elétrons que vém da direita e dos elétrons que vém da esquerda
depende do potencial eletroquimico do contato pelo qual o elétron estd entrando no dispositivo. Assim,
cada contato tem uma funcéo espectral A; e Ao, fazendo com que a matriz de densidade seja determinada

por:

dE
p= [ GolfalE = s + fo(E — ) A .14
Incluir na andlise a parte transversal do hamiltoniano[Hy] significa fazer a substitui¢do da funcdo de

Fermi fj nas equagdes anteriores por Fj.

Fo(E—p)=> folE+er—p) = Sm:;Tln(l + exp[(p — E)/kpT]) (2.15)

k

Em que S € a drea da secdo transversal e os valores € sdo as autoenergias do hamiltoniano transversal.
Assim, F{ é derivada da funcdo de Fermi somando para todos os autovalores independentes de cada canal
do nanofio. Incluiremos soma de todos os possiveis estados, ou seja, multiplica-se por 2 para incluir os

dois spins. Os modos transversais sdo independentes entre si ja que sdo canais em paralelo.

Por exemplo, a matriz de densidade pelo método da diagonalizag@o agora tem a forma:

11



Fy(er — p) 0 0
[p] _ 0 F0(82 - ,u) 0
0 0 F0(€3 - u)
100
- ——kg T=w100
0 ——kg T=w10
70 —kBT=uJ’2
60 —kBT=p
e s
40
30
20
10
ul] 02 04 06 08 1 12 14 16 18 2
E/n

Figura 2.6: Distribuicao de Fj

A distribuicdo de Fj tem esse formato (Fig. 2.6) porque agora nao se trata de fungdo de probabilidade

mas de um somatdrio para todos os modos transversais.

No cédigo desenvolvido foram utilizados os dois métodos apresentados para determinar a matriz de
densidade: o método da diagonalizacdo e o método da fun¢do de Green. O perfil de densidade de cargas e

o perfil de potencial elétrico sdo obtidos por meio de um procedimento auto-consistente que € mostrado na

figura 2.7.

Matriz de densidade [1]

t

f

|

Diagonalizagio

Funcdo de
Green

Eq. Poisson

f

|

Eq. Schridinger

Figura 2.7: Procedimento auto-consistente

Na andlise de resultados serd mostrado que quando é aplicada uma tensdo o perfil de densidade de

portadores varia pouco, sendo que necessariamente deve haver mudancas no perfil de potencial.
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2.5 DIAGONALIZACAO

Na representac@o em autovalores a matriz de densidade € diagonal e os elementos sdo as probabilidades

de ocupacio de cada nivel de energia. Essa caracteristica facilita opera¢des com calculos analiticos.

Os autovalores e autovetores da matriz [H] sdo encontrados facilmente com um comando no MATLAB.
[V,D]=eig (H);

Em que [V] é a matriz com os autovetores e [D] dos autovalores de [H].

No cédigo a matriz de densidade € implementada com os comandos:

en(i) = D(i,1);
ferm(i) = log(l+ (exp((EFermi-en(i))/KbT)));
rhoes(i,1) = densfxferm(i);

Em transformacdes unitdrias a soma dos elementos da diagonal é constante. Apds a transformacgdo do
espago de autovalores para o espaco real a matriz [p| apresenta elementos fora da diagonal, porém eles ndo
tém sentido fisico. Uma transformacdo unitéria é feita para representar a matriz de densidade em espaco

real. Essa matriz de transformac@o é obtida com os autovetores de [H].

o] = [V][A][V"]

Figura 2.8: Fluxograma das iteracdes pela diagonaliza¢do

O fluxograma das iteragdes do procedimento auto-consistente utilizando o método de diagonalizacdo
é visualizado na figura 2.8. A equacio de Poisson fornece o perfil de potencial dado o perfil de densidade
cargas e a equagdo de Schrodinger fornece o perfil de densidade de cargas dado o potencial. Obtidos os
autovalores e os autovetores de [H] a equacao de Schrodinger € resolvida. As condi¢des limiares sdo neces-
sérias para encontrar a solugdo da fung¢do de onda e pelo método da diagonalizagdo usaremos duas delas:
condicdes limiares nulas e condi¢des limiares periddicas. Essas condi¢des limiares permitem modelar os

contatos. A diagonalizacdo pode ser usada apenas para o modelo no equilibrio.
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2.5.1 Condicoes limiares nulas

V]

¥, =0 Wy=0

Figura 2.9: Condig¢des limiares nulas

Com condig¢des limiares nulas determina-se que Vg = ¥, = 0 na regido dos contatos, ou seja, na
regido dos contatos existe uma barreira de potencial que impede a transmissao de elétrons fazendo com
que o valor da funcdo de onda do elétron seja nula nesse ponto. Essa condigd@o € verificada na figura 2.9.

No cédigo essa condicdo € determinada com o comando:

2.5.2 Condicoes limiares periddicas

Com condic¢des limiares periddicas determina-se que ¥g = W 1. Como pode ser visto na figura 2.10
essa condicdo € determinada se um elétron que sai por um contato entra novamente no nanofio pela outra

extremidade.

/\\ml

Figura 2.10: Condig¢6es limiares peridicas

Nesse caso Yy = Ug e essa condi¢do € implementada com a mudanga de 2 elementos da matriz
Hj,. Determina-se Hy,(1,N) = Hr(N,1) = —tp.

HO (1, xnum) = - tO0
HO (xnum, 1) - t0
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2.6 FUNCAO DE GREEN

Em matemadtica uma fun¢@o de Green ¢ um método para resolver equacdes diferenciais ndo-homogéneas
sujeitas a condigdes iniciais e condi¢bes limiares determinadas, como a equagdo de onda.
A forma da funcdo de Green serd apresentada tanto para o caso do equilibrio quanto para o caso do néo-

equilibrio.

2.6.1 Funcao de Green para o equilibrio

Como apresentado anteriormente, a matriz de densidade [p] pode ser expressa em termos da fungdo

espectral [A(E)]. A(E) é obtida diretamente com a fungéo de Green [G(E)] pela relagéo:

[A(B)] = i([G(E) — G(B)"]) (2.16)

em que a funcdo de Green tem o formato:

[G(E)] = [(E +i07) — Hy]™" (2.17)
Com esse formato da func¢do de Green a fungfo espectral é dada pela fung¢do impulso §

7

2W([(E+i0+)I—HL]*1 — (B —i0")I — Hp) ™) (2.18)

A(E)=46(FI — Hp) =
Sendo que a expressdao numérica para delta é:

2 i
2242’ x+i0t  x—i0t

270(x) = Limg_,o+(

A funcio fent calcula a fungdo espectral para a determinacao da matriz de densidade. Como uma outra
interpretacdo, a funcdo de Green descreve a resposta do nanofio, como um sistema, a excitagdo por uma

onda de energia E.

Na determinagio de G(F), é necesséria uma inversdo da matriz [H], para fazer esse célculo determinam-
se os autovalores e os autovetores de [H] implicitamente. O cédigo que implementa a funcdo de Green

requer mais tempo de processamento por ter que fazer uma integracio a cada iteracdo.

Apesar do esfor¢o computacional dispendioso, esse método tem a vantagem de modelar sistemas aber-

tos para o caso de ndo-equilibrio.

Em um sistema fechado um elétron s6 pode ter uma energia de modo que o espectro fica concentrado
na forma de um impulso. Se o sistema € aberto a conservagao da energia do elétron € perdida, de modo
que sua energia tem um espalhamento com valores préximos em uma distribui¢do gaussiana (Fig. 2.11).

Esse espalhamento é determinado pelo valor finito de 0 na fungéo espectral.
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Figura 2.11: Distribui¢do Gaussiana

Pelo método da funcdo de Green as condi¢Ges limiares sdo descritas pelas matrizes de auto-energia
> 1,2 que serdo definidas no Cap.(2.6.2) . Elas descrevem o acoplamento do nanofio aos contatos
levando em conta essa redistribuicao espectral que ocorre em um sistema aberto acrescentando uma parte

imaginaria na Eq.(2.18) .

A implementacdo da matriz de densidade pela funcdo de Green para o caso do equilibrio no cédigo:

rho =(1/2/pi)*quadv (@ (E) tent (E,H1,U,KbT,densf, EFermi),
Emin-2+t0,EFermi+8xKbT,dne/100) ;

2.6.2 Auto-energia

A caracterizag@o do acoplamento e dos processos dispersivos sdo dados pelas matrizes 31, 29, Yg.
O conceito de auto-energia descreve interagdes entre elétrons e nesse caso modela o acoplamento a um
contato semi-infinito.
A matriz de auto-energia (X 2) modela o efeito de acoplamento de um contato semi-infinito. Essa é uma
grande simplificacdo ja que o estudo de um nanofio conectado a um grande reservatério pode ser feito
apenas na superficie de contato, o que, para esse caso, € apenas uma mudancga em dois elementos da matriz
do Hamiltoniano H(1,1) e H(N, N). A matriz [H] € modificada somando ¥; , que corresponde ao contato

esquerdo e a matriz 35 que corresponde ao contato direito.

A matriz ¥y é dada por:

—texp(ikia) 0 ... 0

0 0 ... 0

S 0 0
0 0 . 0

Assim adicionando o termo —t exp(i k1a) ao Hy(1,1) o acoplamento ao contato esquerdo é adicio-

nado ao modelo. Similarmente para o contato direito —t exp(i kaa) é somado ao elemento Hy, (N, N).

Esse formato da matriz de auto-energia descreve os contatos como sendo transparentes para a transmis-

sdo do elétron. A condicdo limiar nos contatos determina que ¥y = Wiexplikia] e Uy = Yiexplikaal
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Assim a funcio de Green toma a forma:

G=|[El-Hp % — %! (2.19)
O acoplamento do nanofio a dois contatos metalicos pela Fun¢ido de Green € caracterizado apenas como
uma mudanga da matriz [Hp].

A matriz de auto-energia acrescenta a parte imagindria na matriz do hamiltoniano que faz a redistribui-
¢do da fungdo espectral. As partes imagindrias sdo dadas pelas matrizes de Broadening I'y e I'y que podem

ser diferentes para cada contato.

I =2 — 27
[y =i[Xe — 27

As duas fungdes espectrais que descrevem os contatos sdo diretamente determinados pelas matrizes de

Broadening:

Ay = GT1G*

Ay = GToGT

2.6.3 Funcao de Green para o nao-equilibrio
A condicdo de nio-equilibrio é dada quando o funcionamento do dispositivo envolve dois niveis de
Fermi diferentes.

Como visto na Eq.(2.14) , cada contato agora tem que ser descrito com uma funcao espectral diferente
Aj e As. A diferenga entre essas duas fungdes espectrais ndo é determinada pelo potencial eletroquimico

1, mas pelo potencial elétrico U.

O transporte no dispositivo se da pela diferenca dos niveis de Fermi de cada contato. Os elétrons
no contato esquerdo tendem a ocupar os niveis de energia determinados por p; e os elétrons no contato
direito os niveis de energia determinados por po. O fluxo de corrente ocorre porque nem todos os niveis de

energias sdo ocupados nos contatos.

A implementag@o no cédigo do caso do ndo equilibrio:

rho =(1/2/pi)+quadv (@ (E) tent_bias(E,H1,U,KbT,densf,EFermieq, bias),
Emin-2+t0, EFermieqg+8*KbT, dne/100) ;

O procedimento auto-consistente utilizando o método da fungdo de Green é mostrado em fluxograma

na figura 2.12.

Os pardmetros A1, A2,T'1,T'2 e G(E) séo determinados pela fungio tentbias.
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Figura 2.12: Fluxograma das iteragdes pela funcio do green
2.7 DETALHES DE IMPLEMENTACAO DO CODIGO

As equacdes apresentadas determinam a densidade das cargas e o perfil de potencial ao longo do
dispositivo se o potencial eletroquimico nos contatos for conhecido. A tecnologia de fabricagdo determina
esse pardmetro pela dopagem do nanofio e pelo metal utilizado. No cédigo implementado o potencial
eletroquimico € determinado pela soma das cargas no dispositivo do perfil de dopagem e neste capitulo

serd demonstrada a implementa¢do da determinagdo desse valor.

2.7.1 Potencial eletroquimico no equilibrio

Quando o nanofio é acoplado aos dois contatos, uma nova distribui¢do de cargas deve ser obtida para

que o sistema esteja em um unico potencial eletroquimico (Fig. 2.13).

@l
JA
@l

Figura 2.13: Redistribui¢do de cargas

A determinagao do valor desse novo nivel de Fermi € feita com itera¢des na fun¢ao ndiff.

function z = nestedfun (ef)
for i = 1l:length (D)
ferm(i)= 1/ (1+(exp((D(i,1)—-ef)/KbT)));

rhoes (i1,1) = densfxferm(i);
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end
z = sum(Nd)-trace (rhoes);

end

Para esse problema ¢ fixado um nimero de elétrons no dispositivo determinado pelo perfil de dopagem

Np, de modo que o nimero total de cargas do sistema com o nivel de Fermi determinado seja igual a Np.

O novo perfil de distribuicdo de cargas calculado é mostrado na figura 2.14.

— Nd
neq

08 B

06 B

n/Ndmax

04t 1

x/nm

Figura 2.14: Novo perfil de distribuicao de cargas

Para a resolu¢do da funcio de Green no nio-equilibrio condi¢des iniciais foram implementadas. Essas
condic¢des foram determinadas pela configuragcdo do sistema em equilibrio em todos os cédigos por meio
da diagonalizacdo com condi¢des de contorno periddicas, ja que esta fornece os dados corretamente de
maneira rdpida. Como se sabe que o perfil de densidade ndo muda muito, isso permite uma convergéncia

mais rdpida da solucgdo.

2.7.2 Condicoes limiares flutuantes

Para o caso de ndo-equilibrio as condi¢des limiares para um potencial fixo ndo permitem a convergéncia

para uma solu¢@o, modo que o valor do potencial elétrico U nos contatos ndo pode ser obtido a partir de .

A condi¢do de ndo-equilibrio mostra uma queda de tensdo ndo-uniforme ao longo do dispositivo. A
queda de tensdo ao longo do nanofio é menor que a tensdo aplicada, indicando que determinado valor de
tensdo é perdido na regido dos contatos. Esse fato ndo permite que o parametro U seja fixo como condicio

limiar para a solug@o do sistema.

Assim, ao invés de fixar o potencial nos contatos fixa-se um campo elétrico nulo e o potencial corres-
pondente ¢ determinado por integragdo. No calculo dessa integral a constante de integrag¢do é determinada
pelo ndimero de cargas Np. Como no equilibrio, o nimero das cargas mdveis deve ser igual ao ntimero
das cargas de dopagem essa relagdo determina a constante de integracdo. Na simulacdo a condi¢cdo de

equilibrio foi determinada para uma temperatura de 300 Kelvin.
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for posi=1:xnum
yint = Field(l:posi);
Ufield(posi) = axtrapz(yint);
end

Unew = Ufield+Ucac;

z = sum(Nd)-trace (rhoes);

Fixa-se o potencial eletroquimico p; com o mesmo valor da situacdo de equilibrio de modo que o

célculo de ps € tido por:

H1 = Heq

p1 — p2 = —qV

Em que fi¢4 € 0 potencial eletroquimico do equilibrio.

2.8 TRANSPORTE COERENTE

O transporte de elétrons no mundo quantico segue leis bem diferentes daquelas observadas no mundo
macroscépico. O primeiro fato a ser observado € que a condutancia de um semicondutor no caso do nanofio

é quantizada.

I 2q
=== 2.20
9=v 5 (2.20)
1
= =12.9k0 (2.21)
g

Sendo esse o menor valor para a resisténcia.
O transporte € dito coerente por nio sofrer processos dispersivos na transmissdo do elétron.

Até aqui ja foi apresentada a maior parte dos conceitos necessarios para entender o transporte de cargas.
Agora considera-se uma situacdo em que uma tensdo € aplicada aos dois contatos, verificando a relacao

entre a tensdo e a corrente (ver Fig. 2.5).
A diferenca entre os dois niveis de fermi € determinada pela tensdo aplicada po — p1 = —qV' .

No cédigo a fungao tentbias € a funcio a ser integrada para determinar a matriz de densidade no caso

do ndo-equilibrio:
tent_bias=(densfxfermil) .xspectl + (densfxfermi2) .xspect2;

Vale lembrar aqui que para determinar a matriz de densidade apenas a parte real da fungao espectral é

utilizada, porém no célculo da corrente € necessdrio incluir a parte imagindria.
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2.8.1 Formalismo da transmissao e corrente

A corrente ao longo do dispositivo € completamente caracterizada pela matriz de densidade, na relagio:

I = (—q)Trace(pJop) (2.22)

Para o cdlculo da corrente é necessario que a matriz de densidade tenha sua parte real e sua parte

complexa, assim a corrente calculada é a mesma para cada representagdo da matriz [p].

O operador de corrente J,,, € representado apenas na direcdo x, com o formato —(ith)%, que na

forma matricial fica:

0 — 0

0 L
Jop = (t/BN) | T !

Jop € determinado pela primeira derivada da fun¢do de onda do elétron. Assim como nas equagdes
cldssicas a corrente € definida por: quantidade de elétrons (Trace p)* velocidade (J,,) * carga (carga do

elétron).

Jop=(t0/hev) x (zeros (xnum, xnum) - li*diag (ones (xnum-1,1),1)+

lixdiag(ones (xnum-1,1),-1));

Para o calculo da corrente € necessario obter apenas a matriz de densidade para aquele valor de tensdo

aplicada. Nos resultados verificamos que curva caracteristica do nanofio ¢ linear.

Férmula alternativa para o célculo de corrente:

I =(—q/h) /dE Trace(T'2Ay)[F1 — Fb] (2.23)

I =(—q/h) /dE Trace(I'1 Ag)[Fy — F3] (2.24)

Para obter a fun¢do de transmissdo através da funcdo de Green

T(E) = trace(T'1Ag) = trace(I'2Aq) (2.25)

A funcio T(E) fornece a transparéncia do canal para cada valor de energia.

I'=(—q/h) / dET(E)[F — F] (2.26)
Para uma temperatura igual a 0 a fun¢@o de Fermi tem a forma:
1 : E<
fo= :
0 : E>pu
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Numa rapida andlise das equagdes Eq.(2.23) e Eq.(2.24) verificamos que quando os niveis de Fermi

sdo iguais nos dois contatos (F; = F3) o valor da corrente é nulo (caso de equilibrio).

Agora, como no caso de ndo-equilibrio, se ;11 > F > uo, a diferenca entre 7 — F» € 1. Para o nanofio

ideal T'(E) = 1. Considerando-se dois canais (um para cada spin) a equagdo da corrente tem a forma:

-2
1= —Zlu — o (2.27)
sendo que [ — p2] = —¢V e V é a tensdo aplicada entre os contatos. Assim provando a Eq.(2.20) .

Mesmo em seu funcionamento ideal, a transmissao no nanofio balistico ndo ocorre para todos os valores
de energia acima da barreira potencial, como pode ser visto na figura 2.15. T(E) = 1 para alguns valores

que sdo as chamadas energias de ressonancia.

w0 w w
g 8 82 o

Transmission T(E)

o
i3

o
w

01 0.15 02 025 03 0.35 04

EleV
Figura 2.15: Fung¢ao de transmissao tipica de um nanofio balistico

Se o funcionamento ideal serve para T(E) = 1, a resisténcia por canal deve ter o valor de 12, 9k€2. De

modo que para o funcionamento do dispositivo (T'(E) < 1) a resisténcia do canal assume valores maiores
que 12, 9k€).

2.9 TRANSPORTE NAO-COERENTE

O transporte de cargas € dito ndo-coerente se sofre processos dispersivos, que alteram tanto a energia
quanto a direcdo do elétron. A fun¢@o de Green no ndo-equilibrio inclui processos dispersivos no modelo
pela matriz de auto-energia Xg:

[ 0 0 0]
0 n 0 0
ES——j 0 0 n ... 0
0O ... 0 nn O
0 0 0 n

A matriz de Broadening é dada por:
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[ Fip 0 ... 0 0
0 Fin 0 0
I's=2 0 0 0 0
0 0 Fmn 0
0 0 ... 0 Py |

a qual € criada no c6digo com os comandos:

Sigs = zeros(m);
for is=1:nl

Sigs(is,is) = —jxneta;
end

for is=nr+l:m

Sigs (is,is) —-Jj*neta;

end

1 € um parametro fenomenolégico do processo dispersivo.

Nesse modelo de processos dispersivos foi considerado que eles s6 ocorrem na regido dos contatos.
Assim, modificam-se apenas os elementos da diagonal correspondentes a essa regido. Neste trabalho o

espalhamento é caracterizado apenas na regido de alta dopagem.

Um modelo simples é caracterizado por contatos virtuais ao longo do canal [14] para caracterizar o

espalhamento, como pode ser visto na figura 2.16.

Figura 2.16: Processos dispersivos caracterizados como contatos virtuais

Neste codigo foi criada a funcio ndiffu, que fornece um potencial utilizando a funcio tentbias. Y.g

causa um espalhamento na energia do elétron.

A matriz de auto-energia de processos dispersivos depende da matriz de densidade, e essa relacdo é
dependente da natureza do processo e o nivel de aproximacao usado. O formalismo da fung¢do de Green de
nao-equilibrio permite calcular a matriz > g para qualquer mecanismo de dispersdo. Como uma analogia

a matriz [Xg] pode ser interpretada como um terceiro contato. No geral o contato virtual tem um nivel de
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Fermi nao conhecido, tornando dificil a obten¢@o de F's. No caso deste trabalho o valor Fg nas regides de
alta dopagem foi determinado por p1 € po.

Agora a fun¢do de Green toma a forma:

G=[FI-H-% —%y—%g]! (2.28)

125 =1[S12,5 — E;F,Q,S]

27[p(E)] = F1[A1] + F3[As] + Fs[Ag] (2.29)

Ag = GTsG*

Nesta simulacdo o parametro n = 25meV..

O processo dispersivo como sendo um contato virtual, causa a perda de energia do elétron porém a

perda de energia ndo implica na diminui¢do da quantidade de particulas.
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3 RESULTADOS E ANALISES

3.1 NANOFIO EM EQUILIBRIO

A condicdo de equilibrio no nanofio indica que nenhuma tensdo é aplicada entre seus contatos. Os
codigos fiolddf , fioldd , fioldgp e fioldga simulam o nanofio em equilibrio com diferentes condi¢des

limiares.

3.1.1 Diagonalizacao com condicoes limiares nulas

Determinar condi¢des limiares nulas significa aplicar barreiras de potencial nas extremidades do nano-

fio de modo que nenhum elétron entre ou saia do sistema.

A implementacio de barreiras de potencial infinito nos limites do dispositivo serve apenas como uma

analise inicial, afinal ndo se trata de uma condicao real.

Essa condigdo foi implementada no cédigo fiolddf (tempo de 1.8 segundos), em que a matriz de
densidade foi obtida pelo método da diagonalizacdo e os perfis de densidade de cargas e de potencial

obtidos sdo mostrados na figura 3.1.

Nos referiremos a Np como sendo o perfil de dopagem do dispositivo e neq o perfil de distribui¢do de

cargas no equilibrio.

O poco de potencial € uma regido que tem um minimo de potencial elétrico onde alguns elétrons sdo
capturados, e € visto na regido dos contatos do dispositivo. Esse confinamento das cargas nas extremidades
do nanofio é causado pela barreira de potencial, que ndo permite a transmissdo de elétrons. Essa alta
concentragdo de elétrons em um pequeno espago provoca uma discretiza¢do local dos niveis de energia.
Como s@o poucos 0s possiveis modos de onda nessa regido, a soma dos quadrados das fun¢des de onda
produzem uma densidade ndo uniforme verificada por descontinuidades no perfil de densidade das cargas

mdveis nos contatos (Fig. 3.1 A).
Descontinuidades assim sdo verificadas em condicdes de contorno abruptas.

O nivel de Fermi encontrado para o dispositivo € visto no grafico do potencial (Fig. 3.1 B) e deter-
minado pelo c6digo como um valor constante ao longo do dispositivo, que € o requisito para o caso do

equilibrio.

3.1.2 Diagonalizacao com condic6es limiares periodicas

As condicdes limiares periddicas sdo utilizadas no estudo de materiais em estado de corpo sélido e
serdo aplicadas ao nanofio, determinando que as cargas que saem por um uma extremidade entram pela

extremidade oposta conservando o nimero de cargas no sistema.
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Figura 3.1: A, Perfis da densidade de cargas méveis neq e da densidade de cargas de dopagem Np; B,

Perfil da energia potencial para o nanofio em equilibrio com condi¢des limiares nulas.
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O cédigo que implementa essas condi¢des e determina a matriz de densidade por diagonalizacio,
fiolddp, é rodado no inicio de todos os cédigos que simulam o transporte coerente ou incoerente de-

terminando as condi¢des iniciais demorando apenas 0.89 segundos para os calculos.

n/Ndmax

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
x/nm

UleV

0 [ 10 15 20 25 30 35 40 45 50
x/inm

Figura 3.2: A, Perfis da densidade de cargas méveis neq e da densidade de cargas de dopagem Np; B,

Perfil da energia potencial para o nanofio em equilibrio com condi¢des limiares periodicas.

Para condicdes limiares periddicas verificamos agora uma distribuicdo de cargas sem descontinuidades
(Fig. 3.2 A). Onde a energia potencial € menor que o potencial eletroquimico maior € a probabilidade da
ocupacdo dos niveis de energia por elétrons. Por isso na regido dos contatos em que o valor da energia

potencial é quase nulo, hd uma maior concentragdo das cargas méveis.

A densidade de cargas mdveis, neq, calculada tem o mesmo valor que a densidade de cargas na dopa-
gem, Np, nas extremidades do nanofio. Isso mostra uma boa aproximagio do funcionamento do disposi-
tivo ja que na regido de alta dopagem € suficiente para igualar o nimero de cargas moéveis ao nimero de
cargas de dopagem como & esperado na regido dos contatos. A movimentag¢do dos elétrons em um espaco
maior que envolve os dois contatos cria uma distribuicao de cargas mais uniforme fornecendo uma situacao

coerente.

A regido de transi¢do entre o contato e o nanofio nao tem um nivel de Fermi definido, porém no cédigo

damos o valor do nivel de Fermi do contato mais préximo Fig.(3.3).
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Figura 3.3: Regido intermedidria

3.1.3 Funcao de Green com condicoes limiares periodicas

Essa condicdo € implementada no cédigo fioldgp, em que usa-se a fungdo de Green e uma matriz [H]

periédica com > = X9 = 0. A figura 3.4 mostra os resultados obtidos.
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Figura 3.4: Condi¢des limiares periddicas com a fun¢ido de Green

Verifica-se uma consisténcia na soluc¢do. Os resultados sdo similares aos encontrados pelo método da
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diagonaliza¢do mostrando a correta implementacdo do método da funcdo de Green. O c6digo demora a
rodar mais do que o método anterior (182 segundos), pois uma integragcdo precisa ser calculada a cada ite-
racdo. Esse método apesar de precisar de muito esfor¢co computacional permite calcular condigdes limiares
abertas.

3.1.4 Funcao de Green com condicoes limiares abertas

Com a matriz de auto-energia podemos focar no funcionamento do dispositivo apenas, permitindo um
nimero indeterminado de elétrons entrando e saindo do dispositivo ja que ao aplicar uma tensao um fluxo
de elétrons tem inicio. Rodando o cédigo fioldga obtemos os perfis de densidade e de potencial para essa

condicao (Fig. 3.5).
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02 B
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x/nm

UleV

1] 13 10 15 20 25 30 35 40 45 50
Xx/nm

Figura 3.5: Condicdes limiares abertas

Verifica-se uma regido de deplecdo onde a densidade de cargas méveis € menor do que a densidade
de cargas de dopagem e uma regido de acumulac¢fo nas extremidades do nanofio para o caso do equilibrio

com condi¢des limiares abertas.

Um novo perfil de dopagem foi implementado no grafico da Figura 3.6. O nanofio foi simulado como

tendo dopagem nula. Nesse caso o perfil de potencial ao longo do nanofio ultrapassa o nivel do potencial
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Figura 3.6: Condi¢des limiares abertas para um nanofio sem dopagem

eletroquimico e nenhuma carga mével é encontrada ao longo do nanofio. A solugdo obtida teve resultados
coerentes. O exemplo mostra que o cédigo permite mudar o perfil de dopagem para o caso de materiais

que nio podem ser dopados, como por exemplo um nanotubo de carbono.

3.2 NANOFIO EM NAO-EQUILIBRIO

Agora o nanofio é submetido a uma tensdo. Os c6digos que implementam essa condi¢do sdo: fioldgbiascor

e fioldgbiasincor, caracterizando o transporte coerente e o transporte incoerente, respectivamente.

3.2.1 Funcao de Green com transporte coerente

O transporte coerente € caracterizado por ndo sofrer processos dispersivos, ou seja, o elétron € trans-
mitido sem colisdes conservando a energia. A transmissao do elétron € quase ideal, porém ainda mostra a

caracteristica da funcdo de ressonancia.
O cédigo fioldgbiascor precisa ser rodado para cada valor de tensdo determinado.

Para o caso de nao-equilibrio, o perfil de dopagem nula ao longo do nanofio ndo permite uma conver-
géncia do c6digo, de modo que foi usada uma dopagem bem pequena, mas diferente de zero. Para cada

valor de tensdo aplicado ao dispositivo, o perfil de densidade permanece aproximadamente o mesmo (fig.
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Figura 3.7: Perfil de densidade no transporte coerente

3.7). Ja o perfil de potencial elétrico, apesar de ter o mesmo formato, diminui proporcionalmente quando a

tensdo € aumentada.
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Figura 3.8: Potencial elétrico no transporte coerente

Verifica-se que o potencial elétrico tem valores numéricos bastante préximos no inicio do canal Fig.(3.8),
porém na outra extremidade, para cada valor de tensao, o potencial tem valores bem diferentes. A diferenca
entre dois perfis de potencial elétrico se d4 pela variagdo da tensdo. A queda de tensdo ao longo do nanofio

é menor do que a tensdo dada relagdo
V= M1 — 2

—-q
Na entrada do canal existe uma barreira de potencial e apenas elétrons com energia maior que a barreira
podem ser transmitidos. Dado um valor de tensdo especifico a comparagédo entre o perfil do potencial

elétrico e sua funcdo de transmissao T(E) deixa claro como o transporte de cargas ocorre no dispositivo.

A funcgdo de transmissdo tem valor zero até um determinado nivel de energia em elétron-Volts como
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visto no grafico de T(E) (Fig.3.9). Um elétron com essa energia ja pode ser transmitido por cima da
barreira de potencial, o que ¢ indicado pelo valor de 7'(F) = 1 para maiores valores. A possibilidade de
tunelamento de elétrons que possuem energias proximas a barreira de potencial fazem com que a funcio

de transmissao passe do valor zero para um com uma inclinacdo mais suave.

=

Transmission T(E)

jIO 005 01 0% 02 Jéé 03 03 04 045 05
EleV
Funcdo de transmissdo coerente

0Ty

_DI i i e
O 005 01 015 02 025 03 03 04 045 05

EleV
Espectro de corrente

Current Kernel K(E)

o

]

Figura 3.9: Transmissdo do transporte coerente

Para pequenos valores de voltagem, o modelo segue uma mudanga linear no perfil de potencial. Para
maiores valores essa mudancga € exponencial. O formato da fun¢do kernel K(E) mostra que nio existem
no sistema elétrons com niveis de energia acima do nivel de Fermi, de modo que a funcdo volta a ter valor
zero quando esse nivel € ultrapassado. A comparacio entre as funcdes de transmissdo para vérios valores

de tensdo aplicadas pode ser vista na figura 3.10.

O valor da corrente é calculado como sendo a integral da funcdo K(E), ou seja, a drea embaixo da

curva.

Como se vé no grafico da curva caracteristica (Fig.3.11)a relacdo € linear, porém ¢é necessdrio diferen-

ciar a curva do dispositivo como um todo e a caracteristica verificada apenas no nanofio.

Um paralelo pode ser feito entre o perfil de potencial elétrico e a curva caracteristica. Essa diferenca
na inclinac¢do das retas do dispositivo e no nanofio indica que a resisténcia na regiao dos contatos ¢é relati-

vamente elevada e precisa ser determinada adequadamente.

Por meio da funcdo analyseres verifica-se a resisténcia do dispositivo para o transporte coerente. A
corrente foi calculada para 5 valores de tensdo: 0,05V 0,1V, 0,15V, 0,2V e 0,25V.

Vemos que o transporte pode ser coerentemente modelado. Idev € a corrente calculada para todos os
valores determinados de tensdo externa pela fun¢do de Green. Ifit é o modelo linear aproximado. Para
diferenciar a anélise do dispositivo como um todo e apenas a andlise dentro do nanofio calcula-se a carac-

teristica corrente como uma fung¢do da tensdo interna. A aproximagdo entre o modelo linear e o dispositivo
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Figura 3.11: Curva Caracteristica para o transporte coerente
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simulado € muito boa para pequenos valores de tensdo (abaixo de 0.1 V). Seguindo o modelo linear para
valores abaixo de 0.1 V calcula-se uma resisténcia de aproximadamente13.3k{). A derivacdo de um mo-
delo linear se deve a um perfil de barreira de potencial no inicio do nanofio. Essa diferenca € verificada
no perfil de potencial elétrico Fig.(3.8). Calcula-se a diferenca ente a tensdo aplicada e a tensdo interna ao

longo do nanofio. Esse valor € determinado por

U(znum) —U(1)
—q

‘/}ntern =

Calculando para o dispositivo com um perfil de dopagem com Np = 0.5Np,,4. as tensdes aplicadas

e a queda de tensao ao longo do nanofio sdo determinadas na tabela 3.1.

Tabela 3.1: Tensdes aplicadas e Tensdes no nanofio no transporte coerente

Vve:vtern/v ‘/intern /V

0.05 0.0307
0.10 0.0613
0.15 0.0920
0.20 0.1226
0.25 0.1531

A andlise linear permite determinar a resisténcia total do nanofio e a diferenciacdo entre a resisténcia
total do dispositivo e a resisténcia interna. Na tabela 3.2 verificam-se essas resisténcias para um perfil de
dopagem de 0.5Np,,,q. para o nanofio, de modo que uma comparacao possa ser feita ao transporte incoe-

rente como discutido no préximo capitulo.

Tabela 3.2: Resisténcias no transporte coerente

Resisténcia / k() total canal contato
nanofio 1.32  0.81 0.51
por canal 133 82 5.1

O valor de resisténcia do nanofio verificado € menor que o determinado como o minimo (12.9k€2). Isso
se deve ao fato de tratar-se de varios canais em paralelo. No nanofio simulado a quantidade de canais é

aproximadamente 10. O nimero de canais é aproximado por:

m maxy\ ~_
ne = 85— (e — Uly™) ~ 10.1 3.1)

Como esperado a resisténcia por canal é maior que 12.9k(). Verifica-se que apenas 60% da tensdo esta

concentrada no canal.
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A Eq.3.1 aproxima o nimero de canais para cada spin e € uma consequéncia da soma sobre os modos
transversais.
3.2.2 Funcao de Green com transporte incoerente

Incluindo no modelo processos dispersivos na regido dos contatos, o transporte incoerente ¢ modelado.

Na funcdo fioldgbiasincor determina-se o perfil da densidade de cargas (Fig. 3.12).
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Figura 3.12: Perfil de densidade de cargas no transporte incoerente

Nesse modelo verificamos descontinuidades na regido dos contatos, porque os processos dispersivos

nao podem ser localizados.
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Figura 3.13: Perfil do potencial elétrico no transporte incoerente

No contato esquerdo hd um acimulo de elétrons, aumentando o valor do potencial elétrico nessa regio,

como visto na figura 3.13.
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Assim que os elétrons saem do contato e entram no nanofio encontram uma barreira de potencial que

impede a transmissdo dos que t€m menores niveis de energia.

O perfil de potencial para as mesmas tensdes aplicadas difere drasticamente do modelo coerente. A
transmissdo comeca em valores mais baixos de energia neste caso porque o modelo de espalhamento apli-
cado ndo cria uma barreira de potencial de valores tdo elevados. Outra diferenca na funcdo T(E) para essa

condicdo é a ocorréncia de picos mais espacados entre si (Fig. 3.14).

Transmission T(E)

0 L L L L L L L L \
0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05

E/ev

Current Kernel K(E)

0 L L L L L L
0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05

E/ev
Figura 3.14: Exemplo de fun¢@o de transmissdo do transporte incoerente

A transmissdo ocorre para alguns valores de energia que entram em ressonancia com o sistema.

Elétrons com energia igual as autoenergias do nanofio como sistema fechado sao facilmente transmiti-
dos, enquanto elétrons com valores de energia diferentes ndo o sdo. Uma comparacdo pode ser feita entre

as funcdes de transmissao para cada valor de tensdo aplicada (fig. 3.15).
Por meio da fungio analyseres verifica-se a resisténcia do dispositivo e a resisté€ncia do nanofio.

Verificamos que existe uma resisténcia dos contatos, ja que a queda e tensdo ao longo do fio é menor
que a tensdo aplicada nas extremidades do dispositivo. Isso pode ser visto pela diferenca na inclinag@o das
duas retas da Fig.(3.16). Vemos que a modelagem da curva caracteristica pode ser feita por um polindmio
linear, que é determinado na linha do cédigo:

gertot = polyfit (current,bias,l);

Esse comportamento linear se deve ao perfil de potencial elétrico, que ndo mostra um aumento sig-
nificativo na altura da barreira significativa perto do contato esquerdo. As diferencas de valores entre as

tensdes aplicadas e as tensdes ao longo do nanofio sdo calculadas na tabela 3.3.
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Figura 3.16: Curva caracteristica do transporte incoerente
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Tabela 3.3: Tensoes aplicadas e Tensdes no nanofio no transporte incoerente

%xtern/v %ntern 'V

0.05 0.0372
0.10 0.0746
0.15 0.1120
0.20 0.1496
0.25 0.1867

Pela analise do modelo linear:

Tabela 3.4: Resisténcias no transporte incoerente

Resisténcia / k() total canal contato
nanofio 1.37 1.02 0.35
por canal 13.8 10.3 3.5

Verifica-se na Tab.3.4 que apenas 75% da tensdo estd concentrada no canal.

Assim € constatado que para cada ponto no dispositivo a corrente ndo necessariamente tem o mesmo

valor.

Essa diferenca pode ser vista como um outro contato que recolhe e injeta energia no dispositivo, porém

se ele ndo existe fisicamente tem que haver a conservacdo do nimero de elétrons.

Isso provoca uma diferenca ao longo do canal, um contato virtual pode injetar mais elétrons enquanto

um injeta elétrons de menos.

Como uma consequéncia o perfil de densidade mostra descontinuidades na regido de alta dopagem.
Assim o modelo escolhido ndo é suficiente para modelar o funcionamento na regido dos contatos e um

modelo mais sofisticado deve ser aplicado.
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4 CONCLUSAO

Neste trabalho foi implementado o simulador de um dispositivo que consiste em um nanofio semicon-

dutor acoplado a dois contatos metdlicos submetidos a uma tens3o.

A determina¢do do modelo foi feita com base nos principos de mecanica cldssica e de mecénica quan-

tica.

Dois métodos foram utilizados para simular o dispositivo no equilibrio: o método da diagonalizacdo e

o método da fun¢do de Green.

Foi verificado que as condi¢des limiares sdo fundamentais para a modelagem do dispositivo e devem

ser muito bem determinadas para uma solucio correta.

Diferentes modelos para os contatos foram implementados: condi¢des limiares fechadas, condigdes

limiares periddicas e condi¢des limiares abertas.

Os resultados obtidos indicam que condic¢des limiares nulas ndo modelam o dispositivo adequadamente
e que condi¢des periddicas fornecem solucdes apenas para o caso do equilibrio.

No caso em que o nanofio € submetido a uma tensdo o formalismo da funcao de Green do ndo-equilibrio
foi aplicado para a implementacdo do simulador e condi¢cdes limiares flutuantes foram utilizadas para

determinar o potencial na regido dos contatos.

Mesmo no funcionamento ideal do nanofio balistico a condi¢cdo de ndo-equilibrio gera uma queda de
tensdo na regido dos contatos. Assim, um modelo matemdtico que represente esse dispositivo em um

circuito precisa incluir essa queda de tensdo que nao se da ao longo do nanofio.

No caso do funcionamento balistico foi calculada uma queda de 40% da tensdo aplicada na regido dos

contatos e no modelo com espalhamento, uma queda de 25%.

O modelo aplicado nessa simulacio para o processo de espalhamento é o modelo de Buttiker probes,

que inclui contatos virtuais representando o espalhamento da energia .

A simulag@o do nanofio para o transporte coerente mostra uma regido do contato que se distancia do
modelo 6hmico por causa do surgimento de uma barreira de potencial na entrada do canal. Ja o funciona-
mento do modelo com espalhamento na regido dos contatos (transporte incoerente) tem uma caracteristica

linear que foi modelada e suficientemente aproximada por uma fung¢@o linear.

A resisténcia calculada do dispositivo € menor do que a minima resisténcia de um nanofio de silicio.

Isso € determinado pelo fato de termos varios canais em paralelo, dividindo a corrente.

O cédigo foi implementado na plataforma MATLAB com um total de 18 arquivos totalizando 1976
linhas. A caracteristica modular do cédigo permite a inclusdo de um terceiro contato para modelar dispo-

sitivos de trés terminais como um nanotransistor, por exemplo.

A continuacgdo desse estudo em futuros trabalhos seria a implementacdo de um outro modelo para a re-

gido dos contatos que determine o perfil do potencial eletroquimico ao longo do dispositivo para transporte
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incoerente, de modo que a regio dos contatos seja precisamente modelada. A aplicacdo da equacdo de
Poisson em trés dimensdes para uma andlise espacial da distribui¢do das cargas mais completa é um outro

processo a ser incorporado ao modelo futuramente.
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