Transporte electronico en nanocintas de siliceno dopadas
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1 Resumen

Estudiamos las propiedades de transporte de una estructura de nanocintas de siliceno completamente
dopada con impurezas ("adatoms") en una regién central. Usando el modelo de enlace fuerte, es posi-
ble mapear la red hexagonal del siliceno en una cadena unidimensional diatémica con pardmetros de
acoplamientos alternados entre 4tomos vecinos. Determinamos analiticamente la funcién de transmision
del sistema, considerando el potencial efectivo generado por las impurezas, asi como un campo eléctrico
externo aplicado perpendicular a la nanoestructura.

2 Introduccion

El siliceno es el andlogo de silicio del grafeno [1]. Estos materiales bidimensionales comparten una
estructura reticular de panal de abeja comin [2, 3, 4], pero el radio iénico méas grande del silicio induce
un pandeo de la red [2, 4]. Por lo tanto, las dos subredes de la red de panal no son coplanares en el
siliceno y los calculos de los primeros principios sugieren que la interaccién espin-érbita abre una brecha
considerable en el punto de Dirac del orden de 1,55 meV [5]. Sorprendentemente, la estructura combada
del siliceno permite controlar la magnitud del espacio mediante la aplicacién de un campo eléctrico
perpendicular [6]. La banda prohibida en funcién del campo eléctrico presenta un perfil W caracteristico
y se cierra a una magnitud critica del campo [6]. El interés en el siliceno sintetizado artificialmente como
material de eleccién para la nanoelectrénica [7] estd motivado por la dificultad inherente de abrir una
brecha electrénica en el grafeno. El siliceno podria en principio ofrecer una alternativa para superar esta
limitacién que se encuentra en el grafeno debido a que su estructura alabeada favorece la apertura de
un espacio que puede ser controlado adicionalmente por un campo eléctrico. En este contexto, Tao et al
informaron recientemente sobre la fabricacién de un transistor de efecto de campo de siliceno de una sola
capa que opera a temperatura ambiente [8].



3 Modelo
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Figura 1: a) Vista esquemdtica de las nanocintas consideradas; b) Vista lateral de una nanoestructura
plana, c) Vista lateral de una nanoestructura no plana. En ambos paneles, £y, p) representa la energfa
de sitio de los "adatoms" fijados en los sitios A(B) de la nanocinta.

Consideramos nanocintas en forma de "armchair" divididas en tres regiones: dos guias semi-infinitas y
un conductor central con "adatoms" ligados a los sitios A(B) del cristal.

El Hamiltoniano general de la nanocinta hexagonal se puede escribir en el modelo de enlace fuerte
como|9]:

N
Hp = Z efchciB + v (cffcf + h.c), (1)
i=1 i,
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Donde cf (cf T) son los operadores electrénicos de destrucién (creacién), « es el pardmetro de acoplamiento
("hopping") entre los dtomos vecinos més cercanos y sf la energia de sitio del i-ésimo dtomo A(B) de la
nanocinta.

Por simplicidad, podemos fijar la energia de sitio de las guias izquierda y derecha en €; = 0, mientras
que en el conductor central, la energia de sitio efectiva:
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Que resulta de la renormalizacién de la energia en los sitios A(B) de tal forma que contengan toda
la informacién relevante: los "adatoms" fijados a cada lado de la nanocinta y el potencial electrostatico
generado por un campo eléctrico externo aplicado, I' es el acomplamiento entre los "adatoms" y los &tomos
A(B) de la nanocinta. Ug = [ E'es el potencial electrostatico generado por el campo eléctrico considerando
I la separacion vertical de ambas subredes de la nanocinta, tal que: ey (py = €9 &= Ug. Ademds a es el
pardmetro de pandeo ("buckling") tal que 0 < a < 1, donde av = 0 quiere decir que la red es plana.

El problema se puede mapear una cadena unidimensional diatémica efectiva, como se muestra en
Fig.1.
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Figura 2: Vista esqueméatica del modelo unidimensional.

De esta forma las ecuaciones de movimiento para los dtomos A(B) son:
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Donde n = 2vcos(¢n) es el acoplamiento efectivo entre celdas vecinas y es dependiente de la energia
entre los 4tomos A(B) y gy, es el ntimero de onda electrénico discreto obtenido al imponer una condicién
de borde de paredes duras (la funcién de onda es cero en las paredes) en el ancho de la nanocinta. En
nanocintas de esta forma se cumple: ¢, = mz/(M 4+ 1), con m = 1,2, ..., M, que corresponde al nimero
de canales de energia transversal disponibles en la nanocinta.

En las guias, donde ¢; =0y @;“B) = A;(B))e*7 obtenemos la solucién matricial de la forma:
£ (e n+7)] [A 0
(e™*n + ) € By 0

Y tomando el determinante de la matriz anterior, podemos obtener la relacién de dispersién para las
guias en este modelo:

e(k,qm) = iv\/l + 4 cos? g, + 4 cos g, cos k, (5)

Luego, podemos hacer lo mismo para el conductor central, donde estan presentes los "adatoms" a cada
lado de la cadena atémica. Aqui se cumple \I/f(B) = A.(B.)e*<J y las energias de sitio cumplen la
ecuacién (2) y la solucién matricial es:

(e—ea) (e7*n+7)] [Ac 0
(e*en+v) (¢ —eB) B, 0

De la misma forma, obtenemos el determinante y encontramos la relacién de dispersién para esta zona:

(sfsA)(&:fsB):'yz (1+4coszqm+4cosqmcoskc), (6)



4 Solucién analitica de la transmision

Para resolver las ecuaciones de movimiento (Ec.4), consideramos condiciones de contorno abiertas. Suponemos
ondas planas incidentes desde la izquierda con amplitud unidad, una onda reflejada en el borde de la
estructura y una onda transmitida por la derecha. En la zona central del conductor la solucién se puede
escribir como la superposicién de ondas que viajan en las dos direcciones. Con esto la solucién general

se puede escribir como:
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Donde € en las guias es una fase compleja entre los coeficientes A; y B; que sale a partir de la
solucién matricial. Asi mismo el término R.e*’ dentro del conductor. Ademés, r y ¢ son las amplitudes
de reflexién y transmision.

Escribimos las siguientes definiciones a partir de las relaciones de dispersién y de la relacion entre A,
y B, para encontrar:
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Consideramos condiciones de contorno en los sitios j =0, 7 =1, 7= Ny j= N + 1, luego:

e = —2ycos(gm)iit — v
(e—ea)i = —2ycos(gm)vs — P
(e—ep)YN = —2vcos(gm)¥is1 — YN
e = —27cos(qm)VRN — YN 41 9)



Sustituyendo las ecuaciones (7) en (9) encontramos las siguientes ecuaciones:

T O
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Aje—ike(N+1) | g o=ike(N+1)  _ 4oik(N+1) (10)
(NG = R (AN it 4 BemikeN =il

Escribiendo las ecuaciones (10) en forma matricial, tenemos:

eike e—ike A, etk 4 pe—ik
= : (11)
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Renombramos el primer término de la ecuacién (11) como Ry y el primer término de la ecuacién (12)
como Ry. De esta forma podemos reescribir la ecuacién (12) como:

Ac eik

:R2_1 | tetkN
B, e

Finalmente reemplazando la ecuacién anterior en la ecuacion (11):

eik eik 4 T,efik
RiR;! tettN — , (13)
eia ei@ 4 T,efw

La ecuacién (13) relaciona las amplitudes r y ¢:
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Y resolviendo para t obtenemos la transmisién:

. Ro(eikeeife — gmikegifle) (il _ o2iko—i0)
 etke=i0(—2eikNeik R2(isen(k.N)) + Ree® (isen(k.(N + 1) — 0.)) + Reet*(isen(k.(N — 1) + 0,)) + i (isen(k.N)))
(14)

Es multiplicando ¢ por su conjugado que finalmente obtenemos la probabilidad de transmisién.



5 Resultados y Analisis

Consideraremos como escala de energia el acoplamiento entre 4tomos vecinos, v = 3[eV][10]. En primer
lugar graficamos la probabilidad de transmision en funcién de la energia en ausencia de campo eléctrico
externo aplicado, véase Fig. 3. Lo primero que se puede observar es que el efecto de los "adatoms"
solo se aprecia en los valores de energia cercanos a la energfa de estos, cuando € ~ ey, p. Por lo que la
probabilidad de transmisién en valores de energia no cercanos se comporta como si no hubiera ningun
"adatom" presente cuando no hay un campo eléctrico externo aplicado. Podemos observar que el ancho
de la nanocinta (aumentando M), y por lo tanto, el ntimero de canales de energia disponibles, aumentan
también las degeneraciones de la energia.

Figura 3.1: Para M=5 Figura 3.2: Para M=7

Figura 3.3: Para M=9

Figura 3: Probabilidad de transmisién v/s energia en ausencia de campo eléctrico externo aplicado con
N=12,v=1yI'=01l.ep=14yey =15

Cuando € = ey, p el segundo término de la energia de sitio, en la ecuacién (2), tiende a infinito. Lo que
significa que la probabilidad de trasmisiéon se hard cero. Si bien esto es esperado, es de interés analizar
los valores que rodean e, p.



Figura 4.1: Para N=12 Figura 4.2: Para N=20
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Figura 4.3: Para N=28

Figura 4: Probabilidad de transmisién v/s energia con Ug = 2y o = 0.1, para M =5cony =1y
I'=01.ep=1l4dyey=15

El efecto del potencial eléctrico solo aparece cuando a > 0, es decir, cuando la nanocinta no es plana,
y su efecto en valores de la energia no cercanos a €y, p es el que se observa en la Figura 4. Segtn la
ecuacion (2) los efectos del potencial eléctrico son los mismos que los efectos de «, por lo que podriamos
aumentar Ug o a y ver los mismos resultados siempre y cuando ambos sean mayor a cero.

Al aumentar N (es decir, el largo de la nanocinta), notamos un mayor efecto del potencial eléctrico.
Es de notar la interferencia que se forma alrededor de £ = 0, que se ve méas acentuada al aumentar N y
sobre todo al aumentar Ug, como muestra la Figura 5.



Figura 5.1: Para Ug =1 Figura 5.2: Para Ug =2

Figura 5: Probabilidad de transmisién v/s energia con un campo eléctrico externo aplicado para M = 5,
y=1,N=12,T=01ya=01Ug=2.ep=14yey =15

El valor de la energia de los "adatoms" € p s6lo cambia dénde € se hace cero, y este estarda dado por
qué impureza se estd usando, si tenemos impurezas de un mismo tipo (e = ep), solo veremos un valor
de la energia que se va a cero. Si tenemos dds atomos distintos como impurezas, uno a cada lado de la
red, (ey # ep), entonces tendremos dos valores donde la energfa se va a cero, tal es lo que muestra la
Figura 6.
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Figura 6.1: Paraep =14 yey =1.5 Figura 6.2: Paraep =14 yey =—-14

Figura 6: Probabilidad de transmisién v/s energia con un campo eléctrico externo aplicado para M = 5,
y=1,N=12,T=0.1,cona=01yUg =2
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Figura 7.1: Para a = 0.1y Up = 2 Figura 7.2: Para Ug =0

Figura 7: Probabilidad de transmisién v/s energia con un campo eléctrico externo aplicado para M = 5,
vy=1, N=12,T =0.1. Zona con ep = 1.48.

En la Fig. 7 se observan los efectos de los "adatoms" alrededor del valor de energia donde ¢ = 0.
Se observa que el rango de energia donde la transmision se hace cero estd desviado ligeramente hacia
la izquierda. EIl potencial eléctrico altera estos efectos, sobre todo para ¢ < ey,p. Cuando tenemos
impurezas con valores de energia muy cercanos, como en la Fig. 8, aparecen interferencias entre estos
efectos provocados por los "adatoms".
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Figura 8: Probabilidad de transmisién v/s energia para M = 5, v =1, N = 12, I" = 0.1. Zona con
ep =148, ey = 1.5 y Ug = 0. Las distorsiones visibles en medio son debidas a los "adatoms".

6 Conclusiones

Estudiamos las propiedades de transporte de una estructura de nanocintas de siliceno completamente
dopada con impurezas ("adatoms') en la regién central central del conductor. Usamos un Hamiltoniano
de ligaduras fuertes para modelar el sistema. Para un sistema dopado uniformentente en la regién
central es posible mapear las ecuaciones de movimientos bidimensionales en cadenas efectivas diatémicas.
Este desacople permite cacular analiticamente la transmisién por cada canal disponible. Estudiamos la
evolucién de la transmisién en funcién del campo elétrico aplicado y de la energia de los "adatoms". El
principal efecto de la presencia de los estos es la formacion de una zona de transmision prohibida alrededor
de la energia de los "adatoms". Por otra parte el efecto del campo eléctrico perpendicular a la nanocinta
reduce la transmisiéon entorno de la energia Fermi del sistema.



7 Anexo A: Calculo de ecuaciones
7.1 Fase entre dtomos A(B):
La soluciéon matricial en las guias es:
€ (e=®n+)] [4 0

(e"n+7) € B 0

De esto podemos hallar la ecuacién:

eAi+ (e7™n+7)Bi =0,
Y despejando B :

—&
B = , Al
T S(2cosqme *F+ 1)

Finalmente la fase e’ entre A; y B es:

9 _ —€
(14 2cos ge )

La solucién matricial en el conductor central es:

e

(e—ea) (e7%en+9)] [Ae 0

(e*n+v) (e—eB) B, 0

De esto podemos hallar la ecuacién:
(€ —ea)Ac + (e7™en+7)B. = 0,
Y despejando By :

B — —(e—€a) A
" y(2cos gethe 1)

Finalmente la fase ¢ entre A, y B, es:

R eiec — _(6 B 5,4)
¢ ~v(1 + 2 cos gpetke)’
eifc — —(e—¢a)

Ry (1 + 2cos getke)’

7.2 Calculo de las ecuaciones (14):

Para j = 0, considerando que es un adtomo B:

ey = —2ycos(gm)¥i — Y,
ey + g = —2ycos(gm)Yi,
E(ew + re_w) +v(1+71) = —2v cos(qm)(ACeikC + Bce_j’kc),
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ee? 4~ + r(ee_w +7) = —2v cos(qm)(AceikC + Bce_ikc),

Sabemos que en los sitios j < 0:

0 _ —€
v(1 + 2~ cos(gm))’

Asi, podemos hacer la relacién:

(e +7) = ~2ycos(am)e’,

Finalmente, obtenemos la primera ecuacién:

et frem* = Aethe  Boem e (15)

Para j = 1, considerando que es un atomo A:
(e—ea)pi! = —2vycos(gm)ty — U1,
(e — ) (Ace™e + Bee™™*e) 4 y(A R e + B.Roe e e) = —2 cos(gm ) (€ + re™ ),
Ace*e((e —ea) + YRE"Y) + Bee ™ ((e — e4) + YRee ) = =27y cos(qm) (e + re™ ),

Age*ee¥((e —ep)e % + yR.) 4+ Boe Hee (e — e 4)e +yR.) = =27 cos(gm ) (e + re™ ),

Y dada la definicién para e*?c podemos encontrar que:

pilc — —(e —¢a)
Roy(1 + 2 cos(gp )ete)’

(e —ea)e " + YR, = Ro(—27 cos qe <),
Finalmente reemplazamos y encontramos el resultado esperado:
Rc(AceiGC + Bcefiec) _ 62’0 + ,refiey (16)
Para j = N, considerando que es un atomo B:
(e—ep)¥y = —2vcos(am)Pi41 — TN,

11



(¢ — ep)Ro(Ace*eNeife 4 Be~keNe=ife) 1 n(A eikeN 1 B e=*eN) = — 9y cos(gu )te ¥ N+,

ike N ] . —ikoN
ReAcl(e —ep)eNe + %1 + RBe[(z —ep)e eNe e 4 WT

Y dada la definicién para e :

0. —Y(1+2cos(gm)e” ")
el = ,
R.(e —ep)
—ik
_ 0. | Y _  T2ycosgme ™
(e—ep)e’ + . z. )

Finalmente reemplazamos y el resultado es:

Age—ke(N+1) 4 B o=ihe(N+1) —  4oik(N+1)

Para j = N + 1, considerando que es un atomo A:

5¢ﬁ+1 = *QVCOS(Qm)wﬁ*’}/w}%-Ha

E(teik(N—i-l)) + ’7(t6ik(N+1)6i9) — _2,}/ COS(qm)RC(Aceichewc + Bce—iche—iGC)’

teik(N-i—l)(E g 2y ¢08 g Ro(ApeiieN g% 4 B e ikeN g=ibey

1R NFD (2 4 ne®) = 208 gy Ru( Ape*eN i0c 4 B e—theN g=i0e).
0 Y

Y dada la definicién para e :

i0 —¢
e’ = - ,
v(1 + 2e=% cos qp,)
€+ Vew = —2’7€_ik COS Qs
Finalmente, reemplazamos:
tehNei0 — R (A.ei*eNeite | B e iheN o=ife)

12

| = —2ycos(gm)te N+,

(18)



7.3 Calculo manual de la transmisiéon:

Partiendo de las dos ecuaciones:

1 ikN ik, —ike(N—1) —if _ ike(N—1) i0.\  i0( ikeN _ ,—ik,N ik —ik
Ro(cihe e = e—ikcewc)te (R.e'"(e e Ye—e e’ )+e" (e —e )) =€ +re ",
(19)
1 kN ( p2 ik, —ikeN __ikeNy_ 6 ike(N41) —i, _ , —ik.(N+1) if. 0. —if
Ro(elee 0 —ethegy ¢ (e (=) +elRe(e e e ¢%)) = ¢ re ",
(20)
Reenombramos los siguientes términos por simplcidad:
1
A= R.(etkhee—i0 — g—ihcgif)’
B = (Rceik(e—ikc(N—l)e—iGC _ eikc(N—l)eiHC) + eiQ(eich _ e—ich))7
C = (Rzeik(e_ich _ ez’ch> + eiGRc(eikc(N+1)e—iGC _ e—ikc(N+1)eiGC)),
Comenzamos con la ecuacién (23):
te’*N B ; i
1 — ezk 4 re—zk’
te’™N B _ otk — peik
A )
teikNB )
— 1 — _621167
e
teik(N-‘rl)B .
Reemplazando (25) en la ecuacién (24):
teikNC ) )
1 — 610 +re—zk97

teikNC ‘0 te’bk(NJrl)B
= 62 (7
A A
CeikN Beik(N-i—l)e’“’
t —
( A A
A(ew _ eQike—w)

CetkN _ Beik(N+1)g—if’

Luego reemplazamos A, B, C, simplificamos y obtenemos t:

_ ezik)eﬂ'e’

) _ 610 _ 621166—19

)

t:

B Reo(eihee0e _ gmikegifle) (i _ o2iko—if)
 etke=i0(—2¢ikNeik R2(jsen(k.N)) + Ree® (isen(ke(N + 1) — 6,.)) + Reet*(isen(k.(N — 1) +6,)) + € (isen(k.N)))’
(22)
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