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Resumo

O grafeno é um material recém-descoberto, com propriedades térmicas, mecanicas e elétricas promissoras. Esse
material é objeto de investimentos importantes e tem alto potencial na inddstria e no desenvolvimento de novas
tecnologias. O trabalho a seguir tem como objetivo o estudo descritivo do efeito Hall quantico e as suas
consequéncias sobre a condutividade elétrica no grafeno. A primeira parte do trabalho apresenta as ferramentas
tedricas da fisica do estado sélido, necessérias ao entendimento do fendmeno, a partir de uma pesquisa
bibliografica. Em sequéncia, realizou-se um estudo de caso com o objetivo de aprimorar o entendimento sobre o
tema, usando um software de simulagdo computacional. Essa ferramenta permitiu reproduzir o comportamento de
uma fita de grafeno de dimensdes nanométricas, ao aplicar um campo magnético. Os resultados obtidos nas
consultas bibliogréficas foram a descrigdo da estrutura do grafeno e os modelos tedricos do efeito Hall quéntico,
explicando a quantizagdo da condutividade. Além disso, estudou-se qualitativamente o processo de simulagéo
computacional. Finalmente, obteve-se o resultado quantitativo do calculo numérico, no formato de graficos. Nessa
Ultima etapa, apesar de um efeito espurio, € possivel observar claramente a quantiza¢do da condutividade com
valores de e?/h.

Palavras-chave: grafeno; condutividade; efeito hall quantico; fisica do estado sélido.
Abstract

Graphene is a newly discovered material with promising thermal, mechanical, and electrical properties. This
material is the object of important investments and has high potential in industry and the development of new
technologies. The following work aims at the descriptive study of the quantum Hall effect and its consequences
on the electrical conductivity in graphene. The first part of the work presents the theoretical tools of solid-state
physics, necessary to understand the phenomenon, based on bibliographic research. Subsequently, a case study
was carried out to improve the understanding of the subject, using computer simulation software. This tool allowed
to reproduce the behavior of a graphene ribbon of nanometric dimensions, when applying a magnetic field. The
results obtained in the bibliographic consultations were the description of the graphene structure and the theoretical
models of the quantum Hall effect, explaining the conductivity quantization. In addition, the computer simulation
process was qualitatively studied. Finally, we obtained the quantitative result of the numerical calculation, in the
format of graphs. In this last step, despite a spurious effect, it is possible to clearly observe the quantization of
conductivity with values of e?/h.

Keywords: graphene; conductivity; quantum hall effect; solid-state physics.

Resumen

El grafeno es un material recién descubierto, con propiedades térmicas, mecanicas y eléctricas promisoras. Ese
material es objeto de inversiones importantes y tiene alto potencial en la industria y en el desarrollo de nuevas

tecnologias. El trabajo a continuacion tiene como objetivo el estudio descriptivo del efecto Hall cuantico y sus
consecuencias sobre la conductividad eléctrica en el grafeno. La primera parte del trabajo presenta las herramientas
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tedricas de la fisica del estado s6lido, necesarias para la comprension del fendmeno, a partir de una investigacion
bibliografica. Luego, se realiz6 un estudio de caso con el objetivo de mejorar la comprension sobre el tema, usando
un software de simulacion computarizada. Esa herramienta permitié reproducir el comportamiento de una cinta de
grafeno de dimensiones nanométricas, al aplicarse un campo magnético. Los resultados obtenidos en las consultas
bibliograficas fueron la descripcion de la estructura del grafeno y los modelos teéricos del efecto Hall cuantico,
explicando la cuantizacion de la conductividad. Ademas, se estudié cualitativamente el proceso de simulacion
computarizada. Finalmente, se obtuvo el resultado cuantitativo del calculo numérico, en el formato de gréficos. En
esa Ultima etapa, a pesar de un efecto espurio, es posible observar claramente la cuantizacién de la conductividad
con valores de e?/h.

Palabras-clave: grafeno; conductividad; efecto hall cuantico; fisica del estado sélido.
1 Introducéo

A descoberta e a caracterizacdo de materiais novos sdo fundamentais no aprimoramento
das tecnologias atuais, com aplicacdo direta na inddstria, computacao e engenharia. No caso do
grafeno, objeto do presente trabalho, o investimento em projetos de pesquisa e desenvolvimento
no Brasil alcangou R $133 milhdes no ano de 2020 (BELLUCCI; VASQUEZ; CONTI, 2021).

O grafeno, material constituido por uma Unica camada de grafite, foi previsto
teoricamente no século XX e isolado no laboratorio em 2004. Tal material possui caracteristicas
de interesse na fisica da matéria condensada, pelas suas propriedades mecanicas, elétricas ou
térmicas. Nesse estudo, procuramos evidenciar o efeito Hall quantico e como ele contribui na
condutividade elétrica do grafeno. O efeito Hall € um fenémeno fisico fundamental no estudo
de materiais condutores de eletricidade; apresentamos a sua evolucdo no tempo partindo da
versdo classica até a atual versao quantica.

Na area da fisica da matéria condensada, pesquisas puras ou basicas constituem os
alicerces das pesquisas aplicadas, as quais promovem tecnologias acessiveis no nosso dia a dia.
Um exemplo do impacto social e econdmico atual das pesquisas é a area estratégica dos
semicondutores, que sdo parte da maioria dos equipamentos do nosso cotidiano. Esse estudo
pretende apresentar de maneira descritiva um determinado fenémeno: o efeito Hall quantico no
grafeno. Trazer tal conhecimento permite dar uma base para eventuais trabalhos do tipo
exploratdrio, e contribuir didaticamente no conhecimento da fisica da matéria condensada.

Apresentamos em uma primeira parte o grafeno e as suas caracteristicas relevantes no
entendimento da nossa pesquisa. Em sequéncia, introduzimos os modelos tedricos descrevendo
o efeito Hall classico e quantico, elencados a partir de uma pesquisa bibliografica. Para ilustrar
0s modelos apresentados, realizamos um estudo de caso, usando como procedimento uma
simulacdo computacional do efeito Hall quéantico no grafeno. Finalmente mostramos 0s
resultados obtidos, dos quais trazemos as consideracdes finais e perspectivas de novos

trabalhos.
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2 Efeito Hall quantico no grafeno
2.1 Fundamentacéo teorica

Os estudos experimentais do grafeno iniciaram na década de 1960. A técnica usada para
isolar uma pelicula desse material foi encontrada em 2004 (NOVOSELOV et al., 2004). A
partir dessa comprovacao no laboratorio, novas perspectivas de pesquisa sobre as propriedades
elétricas do grafeno foram abertas. Podemos descrevé-lo como um material condutor de
eletricidade bidimensional, de dimens@es da ordem do nandmetro.

O efeito Hall cléssico, proposto por Edwin Hall em 1879, descreve a producdo de uma
corrente em um condutor ao aplicar um campo magnético. Esse fendmeno é amplamente
documentado na literatura académica, e pode ser demonstrado com um ferramental matematico
relativamente simples. Em 1980, Von Klitzing, Dorda e Pepper introduzem um novo modelo
mostrando a quantizacdo do efeito Hall. Para descrever a versdo quantizada do efeito Hall, é
necessario listar de maneira introdutoria as evolucBes oriundas da mecéanica quantica, que
permitem o entendimento tedrico e experimental (VON KLITZING; DORDA; PEPPER, 1980).

O efeito Hall quantico é evidenciado somente em condutores bidimensionais. A
condutividade desses materiais € descrita por modelos em duas dimensdes, ao contrario de
materiais condutores tridimensionais tal como fios, placas, barras. Evidéncias do efeito Hall
quéntico no grafeno foram obtidas em laboratério, comprovando os estudos teéricos existentes
(ZHANG et al., 2005). Esse tipo de experimentos necessita acesso a equipamentos avancados
e de custo elevado, portanto apoiamos 0 nosso trabalho em ferramentas de simulagédo
computacional, permitindo assim ter acesso ao conhecimento sobre a fisica envolvida.

A computacdo aumentou significativamente o seu impacto na sociedade na ultima
década, com o aprimoramento das capacidades de tratamento e armazenamento de dados. Na
fisica do estado sélido, a computacdo permite apoiar a pesquisa tanto tedrica como
experimental, atraves de ferramentas de simulacdo numéricas. O software Kwant (GROTH et
al., 2014) é publicado na forma de uma biblioteca Python, linguagem de programacao
abundantemente usada na éarea cientifica. Kwant permite a simulacdo de fendmenos de
transporte quanticos variando diversos parametros tais como: materiais, geometria, estrutura

cristalina, estrutura de banda.

2.2 Metodologia
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O presente trabalho foca no estudo de um fendmeno especifico da natureza, o efeito
Hall quéntico no grafeno. Trata-se de uma pesquisa bésica qualitativa, que pretende apresentar
conhecimento cientifico existente sobre o tema, sem ter como objetivo aplica¢bes praticas.

Como a nossa meta principal € caracterizar o efeito Hall quantico no grafeno, o objetivo
da pesquisa é descritivo. Pretendemos descrever as ferramentas tedricas conhecidas explicando
o fendbmeno. Completamos a compreensdo do estudo através de um estudo de caso, do qual a
descricdo do procedimento e a analise dos dados colhidos nos permite consolidar o
entendimento do fendmeno.

A nossa pesquisa iniciou com uma pesquisa bibliografica, visando coletar da maneira a
mais exaustiva possivel o formalismo teérico, descrevendo o material e os fenbmenos
estudados. Realizamos um trabalho embasado na metodologia cientifica. O conhecimento,
guando classificado como cientifico, €, segundo Santos, Molina e Dias, "verificavel pela ciéncia
e comprovavel por ela.” (SANTOS; MOLINA; DIAS, 2008, p. 26). Os estudos na area da fisica,
no nosso caso especificamente a fisica da matéria, se apoiam em diversas fontes de publicacéo
como livros académicos e artigos cientificos oriundos de periddicos e resultantes da pesquisa
académica, devidamente revisados pelos pares dos pesquisadores.

Ademais, como pretendemos aprofundar os detalhes do fenémeno fisico escolhido,
completamos o nosso trabalho com um estudo de caso, realizado através de uma simulagdo
computacional. Tal ferramenta pediu uma abordagem mista dos resultados: o processo foi
analisado de maneira qualitativa, e os resultados de maneira quantitativa. Conforme Gil (2002),
a escolha de um estudo de caso nos permite aqui limitar a complexidade de um trabalho que
seria somente possivel efetuar no laboratério, usando o potencial das ferramentas de calculo
numeérico. Delimitamos o escopo da simulacao ao fenémeno fisico selecionado, para gerar uma

guantidade de dados condizente com o objetivo do presente estudo.

2.3 Resultados
2.3.1 O grafeno

Definimos o grafeno como um material bidimensional pelo seu aspecto extremamente
fino, sendo constituido por uma camada de atomos de carbono. A sua estrutura hexagonal Ihe
confere propriedades de alto interesse na fisica da matéria, sejam térmicas, mecénicas ou
elétricas. Apesar da previsdo tedrica na metade do século XX, o grafeno somente foi isolado
em 2004, por Novoselov et al. (2004).
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Figura 1: Estrutura atdbmica do grafeno. A disposicdo hexagonal dos &tomos forma uma rede caracteristica, do
tipo “favo-de-mel” (honeycomb).

Fonte: extraido de Geim; Novoselov (2007)

No grafeno, as particularidades das propriedades elétricas sdo definidas pelo

comportamento dos elétrons, teorizado pela mecanica quantica e a fisica do estado sélido.

Figura 2: Resisténcia Hall em fungdo do campo magnético, na parte esquerda, e condutividade Hall em funcéo
da energia, no grafico a direita. Podemos observar a quantizagdo da condutividade, com os graficos em escada

ou plateaux.
10
N -
u
O s S J >4 5 5
N ligs 5
g % \ 21 il qc) —— " 3 u:J
g ~
I:z 2k 18110 6 \ =10k B R 10Kk W —— n=2 F_/r
/ \ \ ~ Xy
J Al [ \——13 = — =
v\ \ | 4-15k Frolle oo 8 G Sor o S milemg oo
0 Gl s ' e n=0
2 4 6 [ — e e e B >
B(T) (A 9 K |
/“, \‘ 2 X Rn_ &, DOS m Tyy
= q. ) — =1
18 14 ‘J:/ 8. 1 | 2 I, =
/10 \ ———
b | ' n=-3
= b/ \ |
J \ §
0 2 4 6 8
B (T)

Fonte: extraido e adaptado de Zhang et al. (2005)

Na literatura, coletamos algumas observagOes experimentais que mostram as
especificidades da resisténcia e de resistividade elétrica, ao aplicar um campo magnético em

amostras de grafeno (ZHANG et al., 2005).

2.3.2 Efeito Hall classico
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Condutores elétricos sdo materiais nos quais as cargas elétricas conseguem se mover de
maneira praticamente livre, gerando assim uma corrente elétrica. A estrutura atbmica dos
materiais explica a presenca de cargas elétricas: os prétons e néutrons constituem o ndcleo do
atomo, enquanto os elétrons sdo mantidos em certas Orbitas ao redor do nucleo, em uma
descricdo classica do modelo atdbmico (YOUNG; FREEDMAN, 2015).

A nogdo de carga elétrica &€ uma ferramenta puramente teorica, pois ndo é possivel
observar experimentalmente uma carga isolada. Considerando a carga do elétron como negativa
e a carga do préton como positiva, ambos tém o modulo do valor da carga igual dado pela

constante e dada em Coulomb:
£ = 1.6[121?556-’5(35:1.1[]—1;; C

Denotamos pela letra g uma carga tedrica isolada, dita carga de teste.

Em fungdo do tipo de material, tem mais ou menos elétrons fortemente ligados ao nicleo
do atomo, em particular na camada de valéncia, lugar do atomo onde os elétrons estdo mais
afastados do nicleo e suscetiveis de ser arrancados ao aplicar uma forca. Para gerar uma
corrente no caso de condutores elétricos, é necessario aplicar um campo elétrico definido pela

férmula abaixo, onde E é o campo elétrico, F a forca elétrica, e q uma carga de teste:

gk
if

O campo elétrico é dependente da distribuicdo das cargas elétricas, portanto depende da

—
—_
S

configuracdo geométrica dessas cargas no espaco. No caso do campo gerado por uma carga
pontual, e é definido pela equacéo:
E = L_?r (2)
=
Com k a constante eletrostéatica, d a distancia entre a carga e o local onde o campo é medido, e
r um vetor unitario, que define a orientacdo radial do campo elétrico.

Com a definicdo tedrica do campo elétrico dependente da geometria das distribuigdes
cargas, podemos expressar matematicamente um grande numero de configuracfes de materiais
condutores, tal como placas, esferas, fios. No nosso dia a dia, um campo elétrico real pode ser
aplicado de maneira simples, como por exemplo ao ligar uma bateria ou pilha a um material

condutor.

Figura 3: Campo elétrico gerado por uma pilha de 100V entre duas placas condutoras.
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100V

Fonte: extraido de Young; Freedman (2015)

Introduzimos acima a noc¢do de corrente elétrica, que também pode ser expressa como
uma derivada; ¢ a taxa de cargas passando dentro de um intervalo de tempo em uma seccao de

area, por exemplo na seccdo reta de um fio:

R
T odr
Considerando n a concentracdo de cargas elétrica, v a velocidade das particulas, e A a seccdo

1 (3)

reta do fio, a corrente é definida pela expresséo:
dc)

I =— =nmpA (4)
It 1 (1)
Finalmente, definimos a densidade de corrente J como a intensidade por seccdo de reta, dada
por:
I .
J = —=nqu (5)
1 1 (0

Edwin Hall propds em 1879 um modelo da influéncia de um campo magnético sobre a
corrente em um condutor, chamado de efeito Hall. Essa descoberta antecede a descricao tedrica
e experimental dos elétrons no inicio do século XX, porém, o conhecimento atual nos permite
expressar esse modelo considerando os elétrons.

Para explicar o efeito de um campo magnético em um condutor, precisamos usar a forca
de Lorentz, a qual define a interacdo entre o campo elétrico, 0 campo magnético e um elétron
em um condutor:

F=g¢(E+vxB) (6)
Com F a forca de Lorentz, E o campo elétrico, v a velocidade da carga ¢, e B o campo

magnético. Escolhemos uma placa condutora, colocada conforme a Figura 4 abaixo:
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Figura 4: Efeito Hall gerado por um campo magnético aplicado na dire¢do y. O campo elétrico é gerado na

direcdo Ez. A densidade de corrente J esta na dire¢éo Xx.
£

Lx,

Jx | Ez Jx

Fonte: elaborado pelo autor, 2022.

Essa placa é atravessada por um campo elétrico Jx, a corrente elétrica na direcao do eixo
X, € um campo magnético By é aplicado na direcdo y. Os campos elétricos e magnéticas,
descritos nas equacdes (1) e (6), tendem a se equilibrar, criando uma diferenca de potencial e

chegando na definicdo do efeito Hall:
'Jir.r'BH

nyg

E, =

—
=]

Com Ez o campo elétrico na direcdo do eixo z, Jx a corrente elétrica na direcdo do eixo x, n a
concentracdo de cargas elétricas, e ¢ a carga elétrica.

A formula (7) é importante no estudo dos condutores, pois ela permite obter
experimentalmente a concentracdo de cargas elétricas, ou portadores de cargas, ao aplicar um
campo magnético. Ademais, podemos determinar a velocidade das cargas, usando a equacao
(5). Vérios materiais existentes sao caracterizados pelo coeficiente Hall Rh, dado por:

Ry = i (8)
ne
Neste caso, e representa os elétrons de cargas negativas, e n a concentracdo de elétrons.

Introduzimos a resistividade, e estabelecemos a relagdo com o efeito Hall. No caso de

condutores metélicos, a resistividade é definida pela razdo entre o campo elétrico E e a

densidade de corrente elétrica J, conforme equagdo abaixo:

E .
p=—= (9)
J
Observamos que a resisténcia de um condutor depende da condutividade, em funcéo da
formula:
pL i
R=— 10)
A L
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Com p aresistividade, L o comprimento do condutor, e A a se¢do de area. Vimos aqui a relacdo
entre a geometria do material, a resistividade e a resisténcia. A sua inversa, a condutancia é
dada por:

A P

— (11)

pL

Como 0 nosso tema trata de casos bidimensionais, foi notado que nesse caso a resisténcia

T —

somente se aplica no plano, e, portanto, deduzimos a resistividade:

p= Rt (12)
Com R a resisténcia de folha, conforme uma geometria plana, e t a espessura do material.
Novamente, pudemos notar que a inversa se aplica, no caso da condutividade.

Finalmente, com as equaces (5) e (7), obtivemos a resistividade dada em funcdo do

efeito Hall, no plano zx:

Per = —— “‘jj
I

E;
I
Figura 5: Gréfico da resistividade Hall classica em funcdo do campo magnético.

r
1

Resistividade

Y

Campo magnético B

Fonte: elaborado pelo autor, 2022.

Na figura 5, foi criado um grafico representativo da resistividade Hall classica. A
resistividade € a inversa da condutividade. Observamos o comportamento linear em funcéo do

campo magnético, conforme mostrado na equagéo (13).

2.3.3 Efeito Hall quantico

No inicio do século XX, os estudos sobre o comportamento das particulas iniciaram

uma nova era da fisica. O comportamento dual da luz, que tem tanto caracteristicas de onda
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como de particula, foi aplicado por De Broglie aos elétrons (YOUNG; FREEDMAN, 2016). A
natureza ondulatéria das particulas finalmente levou a criagdo da mecénica ondulatoria, hoje
em dia chamada de mecanica quantica.

Ao descrever o0 modelo do efeito Hall, admitimos que os elétrons orbitam ao redor do
nacleo atbmico. A mecénica quantica nos forneceu os modelos de movimento dos elétrons,
tratando-os como ondas. Uma das no¢gdes mais importantes dessa teoria € a quantizagdo da
energia, que determina certas posic¢Ges de valores inteiros, fora das quais o elétron ndo pode ser
encontrado.

Para explicitar a quantizag&o da energia, usamos 0 modelo atdbmico de Bohr, no caso do
atomo de hidrogénio. Esse &tomo possui somente um elétron e, portanto, os calculos permitem
uma aproximacao razoavel, ao contrario de &tomos com estrutura mais complexa.

A energia de cada orbita € definida pela formula:

—heR A
E, = “,} com n=1,223.. (14)
n-

Com R a constante de Rydberg, h a constante de Planck, ¢ a velocidade da luz no véacuo, e n o

namero quéantico principal, a ndo confundir com a concentracdo de portadores de carga. O
interesse dessa férmula é observar o nimero quantico n, que somente admite valores inteiros.
Assim, percebemos que a energia de cada Orbita, e consequentemente a posi¢do dos elétrons ao
redor do &tomo, somente admite determinados valores: é a defini¢do de quantizacéo.

A descricdo tedrica do efeito Hall quantico requer demonstracbes avancadas em
mecanica quantica e fisica do estado solido, que fogem do escopo do presente trabalho.
Listamos somente dois postulados importantes necessarios para entendimento do estudo,
conforme definido por Kittel e McEuen (2005):

e O efeito Hall quantico somente se aplica em materiais bidimensionais.
e Os niveis de Landau explicam as Orbitas dos elétrons no caso da influéncia de um
campo magnético.

Os niveis de Landau nos indicam qual é a energia de um elétron submetido a influéncia
de um campo magnético, e similarmente a equacao (14), fornecem quais Orbitas sdo acessiveis

ao elétron.

.
—
[y |

1
J — (n + ;) ficoe com n=12273..

Com E,, a energia permitida, A € a constante de Planck reduzida, e w a frequéncia de ciclotron

do elétron.

Caderno Intersaberes, Curitiba, v. 11, n. 34, p. 137-154, 2022 146



Christophe Bertrand Bigon e Daniel Guimaraes Tedesco

Finalmente introduzimos o efeito Hall quantico, que é a versdo quantizada do efeito Hall
classico. Em um material condutor 2D, sob influéncia de um campo magnético, a resistividade
é definida por:

h

Pry =
4

com n=123.. (16)

%]

Com v um valor inteiro dependente do campo magnético, h a constante de Planck e e uma carga

elementar.

Figura 6: Resistividade Hall em funcdo do campo magnético, no GaAs/AlGaAs.
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Fonte: extraido de von Klitzing (2005)

2.3.4 Estudo de caso: simulacdo computacional

No estudo de caso, foi usado um software de simulagcdo computacional baseado no
calculo numeérico para simular o comportamento do grafeno, e assim aprofundar os modelos
elencados na pesquisa bibliogréfica. Introduzimos consideragdes gerais respectivas ao software
escolhido, e apresentamos os resultados obtidos atraves da simulacéo.

Reproduzir fendmenos fisicos da matéria requer técnicas que envolvem o grande
nimero de &atomos ou particulas, e as formulas matematicas correspondentes. Kwant
implementa o modelo tight-binding, que permite resolver as equac¢des oriundas da mecéanica
guantica, e assim simular o comportamento do transporte elétrico, que pode ser entendido como

0 movimento dos elétrons na matéria (GROTH et al., 2014).
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O software usado ¢é baseado na linguagem de programacéao Python, e permitiu executar

diferentes tarefas de computacdo através de funcionalidades amplamente utilizadas no meio

cientifico. Chegamos ao calculo de pardmetros fisicos de um sistema, seguindo um roteiro pré-

definido. Foi importante seguir as etapas na ordem abaixo:

inclui

Criamos um sistema com os seguintes parametros: configuracdo geométrica, estrutura
atbmica. A configuracdo geométrica representa a forma e as dimensdes do material; por
exemplo um circulo, um fio, uma fita. A estrutura atdmica representa a disposi¢cdo dos
atomos especifica ao material, por exemplo uma estrutura do tipo “favo-de-mel”, vide
Figura 1.

Adicionamos uma funcdo correspondente a energia aplicada ao sistema, chamada de
funcdo Hamiltoniana. Essa funcdo matematica descreve o comportamento fisico do
sistema, incluindo, por exemplo, a presenca de um campo magnético.

Incluimos os limites do sistema. Como a simulacdo trata de transporte na matéria, 0s
limites do sistema permitiram ao software entender o lugar da geometria onde parar o
calculo numérico. Uma analogia com o laboratorio seria o lugar onde sédo colocados as
pontas de prova em uma amostra.

Resolvemos o sistema. E a etapa na qual o calculo numérico aconteceu: o programa
reuniu os parametros de entrada definidos pelo usuério, e simulou assim o
comportamento fisico do sistema, retornando o resultado.

Geramos os graficos da simulacdo. Etapa final do roteiro, os graficos permitiram
visualizar o sistema obter os resultados do célculo numérico.

O codigo fonte em Python esta disponivel no apéndice A do presente documento, e
partes do artigo de Groth et al. (2014) e do site PHYS 824: Nanophysics and

Nanotechnology (CONDUCTANCE OF GRAPHENE..., 2020).

Foi criado um sistema simulando uma fita nanométrica de largura 50 nm e comprimento

20 nm, com uma estrutura atdmica do tipo “favo-de-mel”, similar a estrutura do grafeno.

Figura 7: Cdédigo fonte da estrutura atdbmica da fita nanomeétrica de grafeno.
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22 def ribbon(W, L):

23 def shape(pos):

24 return (-L <= pos[@] <= L and -W <= pos[1] <= W)
25 return shape

26

27  def make_system(width, length):

28 graphene = Honeycomb()

29 , b = graphene.sublattices

30

31 syst = kwant.Builder()

32 syst[graphene.shape(ribbon(width,length), (0, @))] = @
33 syst[graphene.neighbors()] = hopping

34

Fonte: Elaborado pelo autor, 2022.

Em sequéncia, foi incluida uma funcéo equivalente a aplicagdo de um campo magnético
necessario a geracdo do efeito Hall quéantico. Essa funcdo recebe dois parametros
correspondentes a direcdo na estrutura atbmica, e um pardmetro definindo o valor do campo

magnético, em unidades arbitrarias.

Figura 8: Cédigo fonte da geracdo de um campo magnético aplicado ao sistema do grafeno.
17 def hopping(sitei, sitej, phi):

18 xi, yi = sitei.pos
19 X], yJ = sitej.pos
20 return -exp(-6.5j * phi * (xi - xj) * (yi + yj))

Fonte: Elaborado pelo autor, 2022.

Os limites do sistema foram incluidos nas partes esquerda e direita da fita nanométrica,
tendo valor igual ao comprimento da fita de 20 nm.

Figura 9: Cddigo fonte da criacdo dos limites do sistema para fins de calculo numérico.
35
36

37 pvl, pv2 = graphene.prim vecs

38 sym_left_lead = kwant.TranslationalSymmetry(pv2 - 2*pwvi)
39

40 left lead = kwant.Builder(sym left lead)

41 axis=(@, @)

42 left_lead[graphene.wire(axis, width)] = o

43

44 left_lead[graphene.neighbors(1)] = hopping

45 syst.attach_lead(left_lead)

46 syst.attach lead(left lead.reversed())

Fonte: Elaborado pelo autor, 2022.

O célculo do sistema foi executado tendo como pardmetro de entrada o campo

magnético aplicado na direcdo perpendicular a fita.
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Figura 10: Cddigo fonte de execucdo do céalculo numérico.

71 energy = 0.3

72

73

74 reciprocal phis = numpy.linspace(4, 508, 200)

75 conductances = []

76 print(reciprocal phis)

77 for phi in 1 / reciprocal phis:

78 print(phi)

79

80 for phi in 1 / reciprocal phis:

81 smatrix = kwant.smatrix(syst, energy, args=[phi])
82 conductances.append(smatrix.transmission(1, @))

Fonte: Elaborado pelo autor, 2022.

Finalmente, os gréaficos resultados da simulacdo foram plotados. Obtivemos na figura
11 a representacdo da fita nanométrica de grafeno. Na figura 12, foi obtido o gréfico da
condutancia em funcdo do campo magnético, mostrando a curva caracteristica em escada do

efeito Hall quantico.

Figura 11: Nanofita de grafeno de dimensdes 20 por 50 nanémetros, obtida pela simulagdo computacional.
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Fonte: Elaborado pelo autor, 2022.

Figura 12: Curva obtida da simulagdo numérica do efeito Hall quantico no grafeno. Conseguimos observar 0s
degraus da condutancia em funcdo do campo magnético com valores de e2/h.
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Fonte: Elaborado pelo autor, 2022.

A simulagdo com o software Kwant foi executada com sucesso, mostrando o sistema e
0 comportamento esperado na parte tedrica. Foi possivel observar a condutancia, que pode ser
facilmente relacionada com a condutividade de uma fita bidimensional, conforme equacdes (11)
e (12). Essa condutancia foi graficada em funcéo do campo magnético em valores arbitrarios, e
mostrou a tendéncia esperada, com plateaux de valores multiplos inteiros de e*h. Porém,
observamos alguns efeitos espurios nos valores 1 e 4 vezes e?/h, nos quais a condutancia sobe
e desce de novo até o valor esperado. Podemos emitir como hipdtese uma configuracédo
incorreta no sistema ou na funcdo definindo o campo magnético, que poderia ser investigada

em um futuro trabalho.

3 Consideracoes finais

O presente trabalho teve como objeto a descricdo do efeito Hall quantico no grafeno,
material com propriedades promissoras no desenvolvimento de novas tecnologias. Foi realizada
uma pesquisa bibliografica, a qual forneceu uma descri¢do da estrutura do material estudado.
Em sequéncia elencamos os modelos tedricos explicando a constituicdo de materiais
condutores, e 0 comportamento deles quando submetidos a um campo magnético.

Seguindo um objetivo descritivo, usamos o software Kwant a fim de simular o
comportamento do grafeno aplicando um campo magnéetico. Neste estudo de caso, e baseadas
nas publicacdes cientificas aferentes, foram criadas as rotinas necessarias ao calculo numerico,

do qual extraimos os resultados na forma de graficos.
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Qualitativamente, pudemos detalhar as diferentes etapas necessarias na realizacdo da
simulacdo computacional, e entender o vinculo com a fundamentagdo telrica.
Quantitativamente, foi possivel observar o0 comportamento esperado do grafico representativo
do efeito Hall quéntico, com os plateaux caracteristicos nos valores multiplos de e?/h. Foram
observados alguns efeitos espurios que poderiam ser investigados em um futuro trabalho de
aprimoramento da simulagdo numérica.

A técnica usada no estudo de caso deste trabalho também € aplicavel a pesquisas
exploratdrias, e poderia ser aproveitada para complementar o nosso estudo, propondo objetivos
complementares. Ressalta-se a importancia pedagégica da utilizacdo de ferramentas
computacionais, que auxiliam tanto os trabalhos teéricos como experimentais, e se tornaram

uma necessidade no dia a dia da pesquisa cientifica.
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Anexos e apéndices

Apéndice A: codigo fonte da simulagdo computacional

1 import kwant

2 from matplotlib import pyplot

3 import numpy

4 from math import sqrt

5 from cmath import exp

6

7 class Honeycomb(kwant.lattice.Polyatomic):

8 """Honeycomb lattice with methods for dealing with hexagons"""
9

10 def __init__ (self, name=""'):

11 prim_vecs = [[sqrt(3)/2, @.5], [0, 1]] # ¢ /ais s
12 # Lattice so that it is ne around x and y
13 basis_vecs [[-1/sqrt(12), -0.5], [1/sqrt(12), -0.5]]
14 super(Honeycomb, self)._ init_ (prim vecs, basis vecs, name)
15 self.a, self.b = self.sublattices

16

17 def hopping(sitei, sitej, phi):

18 xi, yi = sitei.pos

19 xj, yj = sitej.pos

20 return -exp(-0.5j * phi * (xi - xj) * (yi + yj))

21

22 def ribbon(W, L):

23 def shape(pos):

24 return (-L <= pos[@] <= L and -W <= pos[1] <= W)
25 return shape

26

27 def make_system(width, length):

28

29 g e = t

30 graphene = Honeycomb ()

31 a, b = graphene.sublattices

32

33 print( 'width = ', width)

34 print(’Length = ", length)

35

36 syst = kwant.Builder()

37 syst[graphene.shape(ribbon(width,length), (e, ©))] = @
38 syst[graphene.neighbors()] = hopping

39

10 -

a1 # te

a2 #

a3 pvl, pv2 = graphene.prim_vecs

a4 sym_left_lead = kwant.TranslationalSymmetry(pv2 - 2*pvl) # lattice n -x directior
a5

a6 left_lead = kwant.Builder(sym left lead)

a7 axis=(@, 0)

a8 left_lead[graphene.wire(axis, width)] = @

49

50 left_lead[graphene.neighbors(1)] = hopping

51 syst.attach_lead(left_lead)

52 syst.attach_lead(left_lead.reversed())

53

54 return syst

55

56 def main():

57 syst = make_system(1@, 25)

58

59 kwant.plot(syst)

60

61 # Finalize the system

62 syst = syst.finalized()

63

64 energy = 0.3

65

66 # id p conductanc at S

67 reciprocal_phis = numpy.linspace(4, 50, 200)

68 conductances = []

69 print(reciprocal phis)

70 for phi in 1 / reciprocal_phis:

71 print(phi)

72

73 for phi in 1 / reciprocal_phis:

74 smatrix = kwant.smatrix(syst, energy, args=[phi])
75 conductances.append(smatrix.transmission(1, @))
76

77 pyplot.plot(reciprocal phis, conductances)

78 pyplot.xlabel("Campo magnético [Unidades arbitrarias]™)
79 pyplot.ylabel("Condutancia [er2/h]")

80 pyplot.show()

81

82 if __name_ == "_ _main__ ':

83 main()

Fonte: Elaborado pelo autor, 2022.
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