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Proiectul  PN-II-ID-PCE-2011-3-0224, cu titlul

Analogii între transportul electronilor în nanostructuri şi propagarea luminii

este dedicat studiului detaliat al analogiilor între transportul electronilor în nanostructuri şi  propagarea
undelor electromagnetice,  având scopul de a dezvolta analogii  care nu au fost  studiate teoretic  şi/sau
experimental până în prezent. Nanostructurile studiate includ semiconductori obişnuiţi, în care electronii
sunt descrişi de ecuaţia Schrödinger şi grafenă, în care electronii satisfac o ecuaţie de tip Dirac. În primul
caz, analogiile sunt justificate de similaritatea formală dintre ecuaţia Schrödinger independentă de timp şi
ecuaţia  Helmholtz,  pe  când  în  al  doilea  caz  funcţia  de  undă  spinorială  în  grafenă  poate  fi  pusă  în
corespondenţă  cu stările  de polarizare  ale  luminii,  cu  componentele  câmpului  electromagnetic,  sau cu
propagarea  luminii  în  structuri  fotonice  hexagonale  fără  bandă  interzisă.  Intenţia  cercetărilor  care  fac
obiectul  acestui  proiect  este  ca,  prin  evidenţierea  diferenţelor  şi  similarităţilor  dintre  propagarea
electronilor şi fotonilor, să contribuie la dezvoltarea unor dispozitive noi bazate pe analogia electron-foton
precum  şi  la  aprofundarea  înţelegerii  transportului  de  sarcină  în  nanoconductori  dezordonaţi  cu  o
distribuţie neomogenă şi asimetrică a centrilor de împrăştiere.

Prima  parte  a  proiectului  (2011-2012)  este  dedicată  studiului  analogiilor  între  propagarea  electronilor
balistici descrişi de ecuaţiile Schrödinger sau Dirac şi propagarea luminii, a doua parte (2013-2016) fiind
rezervată simulărilor numerice şi investigaţiilor experimentale a transportului electronic în nanoconductori
dezordonaţi, cu distribuţie spaţială neuniformă a centrilor de împrăştiere.

Rezultate obţinute în etapa 2011 a proiectului

În etapa aferentă anului 2011 s-au evidenţiat efectele polarizării luminii asupra analogiilor electron balistic-
câmp  electromagnetic,  studiu  ce  reprezintă  activitatea  1.1  din  proiect.  Transportul  balistic  are  loc  în
nanostructuri  cu  dimensiuni  mai  mici  decât  distanţa  medie  între  două  ciocniri  ale  electronului  cu  alţi
electroni sau cu impurităţile prezente în materialul semiconductor.

Polarizarea câmpului electromagnetic influenţează propagarea luminii  prin condiţiile impuse la interfaţa
dintre două medii cu constante optice (în particular, indici de refracţie)  diferite şi  deci trebuie luată în
considerare în stabilirea unei analogii cantitative electron balistic-câmp electromagnetic. 

Influenţa polarizării asupra analogiilor dintre lumină şi electroni balistici descrişi de ecuaţia Schrödinger 

În condiţii de transport balistic staţionar, funcţia de undă   a electronilor cu masă efectivă  m şi energie
constantă E în materiale semiconductoare obişnuite satisface ecuaţia Schrödinger independentă de timp 
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unde  V este energia potenţială. Această ecuaţie este formal similară cu ecuaţia Helmholtz satisfăcută de
fascicule de lumină monocromatice cu frecvenţa  şi vector de undă k în medii cu permitivitate electrică 
şi permeabilitate magnetică   constante şi (presupuse) izotrope [1]:

022  FF k .                                                                                                                                                             (2)

În (2), F reprezintă orice componentă a câmpurilor electric E sau magnetic H, iar || k k . Vectorii
E, H şi k sunt ortogonali şi formează un sistem de referinţă drept. 

Deşi din ecuaţiile (1) şi (2) rezultă că  poate fi echivalat cu orice componentă a câmpurilor E şi H dacă k
este înlocuit cu vectorul de undă al electronilor , unde /)(2|| VEm  γ , analogii cantitative între



setul  de  parametrii  relevanţi  pentru  electroni,  m şi  )( VE  ,  şi  respectiv  pentru lumină (,   şi   la
propagarea  printr-o  succesiune  de  regiuni  cu  parametri  diferiţi  dar  constanţi,  ca  în  Fig.  1,  depind  de
polarizarea câmpului  electromagnetic,  care  determină  condiţiile  de  continuitate  la  interfaţă.  Pe  lângă
aceste condiţii impunem şi egalitatea vitezei de grup, dată de /1   pentru unde plane electromagnetice,

şi respectiv de mmi /||/]/Re[ 2*    pentru electroni.
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Vom considera că planul de incidenţă al câmpului electromagnetic/fasciculului de electroni este (xy), şi vom
utiliza indicii 1 şi 2 pentru a desemna valorile parametrilor în mediul de incidenţă 1 şi, respectiv, mediul de
transmisie 2. În acest caz, indiferent de polarizarea luminii, componentele tangenţiale la interfaţă ale k şi 
se conservă, condiţie cunoscută sub numele de lege Snell, şi care poate fi exprimată ca

trin kkk  sinsinsin 211  ,          trin  sinsinsin 211  ,                                                                   (3)

de unde  rezultă  inr   .  În  (3)  in ,  r  si  t  sunt  unghiurile  de  incidenţă,  reflexie  şi  transmisie  ale
câmpului  electromagnetic/fasciculului  de electroni.  Alte condiţii  la  interfaţă,  dependente de polarizarea
câmpului electromagnetic, impun continuitatea componentelor tangenţiale ale  E şi  H, în timp ce în cazul
electronilor  şi m/)ˆ( x  trebuie să fie continue la interfaţă, cu x̂  versorul pe direcţia x. 

Până în prezent, un set de parametri analogi pentru propagarea electronilor şi luminii au fost găsiţi doar în
cazurile  în  care  radiaţia  electromagnetică  este  polarizată  TE  (transversal  electric)  sau  TM  (transversal
magnetic) [1]. În primul caz, componenta (unică) a câmpului electric  E polarizat în lungul axei  z râmăne
perpendiculară  pe  planul  de  incidenţă  şi  poate  fi  echivalată  cu  ,  iar  în  al  doilea  caz,  H râmăne
perpendicular pe acest plan în cursul refracţiei câmpului electromagnetic, componenta (unică) a acestuia
fiind analoagă funcţiei de undă electronice. Direcţiile câmpurilor  E şi  H pentru polarizările TE şi TM sunt
ilustrate  în  Fig.  2.  Pentru  ambele  polarizări,  TE  şi  TM,  este  posibilă  o  echivalare  unitară  a  câmpului
electromagnetic  cu  funcţia  de  undă  electronică  prin  intermediul  potenţialului  vector  A,  care  satisface
ecuaţia (2) [2]. Relaţiile între  A şi  E şi  H sunt  AE i  şi,  respectiv,  /)( AH   dacă potenţialul
scalar al radiaţiei electromagnetic este zero.

În cadrul Etapei 2011 a proiectului, am studiat problema echivalării funcţiei de undă scalara a electronilor
cu potenţialul vector al luminii polarizate liniar la un unghi  faţă de axa z. Cazul  = 0 reprezintă unda TE,
iar pentru 2/   se obţine unda TM. Pentru a obţine un set de analogii care să regăsească parametrii
corespunzători cazurilor TE şi TM pentru diverse valori ale , a fost necesară găsirea în prealabil a unor noi
seturi de parametri analogi pentru undele TE şi TM, deoarece în [2] masa efectivă, energia electronilor şi
chiar funcţia de undă erau echivalate în cazurile TE şi TM cu parametri cu dimensionalităţi diferite.

Pentru  aceasta,  am  exprimat  componentele  incidentă,  reflectată  şi  transmisă  ale  funcţiei  de  undă
electronice ca

)]sincos(exp[ 1 ininin yxi   ,   )]sincos(exp[ 1 rrr yxi   ,   )]sincos(exp[ 2 ttt yxi   ,         (4)

şi componentele similare ale potenţialului vector pentru o undă TE ca 

)]sincos(exp[ˆ 1 ininin yxikA  z ,  )]sincos(exp[ˆ 1 rrr yxikA  z , )]sincos(exp[ˆ 2 ttt yxikA  z .        (5)



Punând  condiţiile  de  continuitate  la  interfata  x =  0  pentru  funcţia  de  undă  electronică  şi  pentru
componentele tangenţiale ale E şi H avem condiţiile
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la care se adaugă similarităţile între k şi   şi între /1   şi m/ . Forma similară a condiţiilor la limită şi a
numărului de undă şi vitezei de grup pentru funcţia de undă electronică şi câmpul electromagnetic duce la
găsirea  setului  de  analogii  din  Tabelul  1.  În  acest  caz,  masa  efectivă,  permitivitatea  electrică  şi
permeabilitatea magnetică  au fost  scrise  ca un produs:  rmmm 0 ,  r 0 ,  r 0 ,  cu  0m  masa
electronului  liber  şi  0  şi  0  parametrii  vidului,  parametrii  cu  indice  r reprezentând  mărimi  relative.

Indicele de refracţie în cazul câmpului electromagnetic este definit ca rrn  .

Tabel 1. Set de parametri analogi electron balistic-lumină pentru diferite polarizări ale câmpului 
electromagnetic 

Funcţie de undă
electronică

Câmp electromagnetic

TE TM Polarizat la un unghi 

 A Arr  / )]tan/arctan(exp[)/( 22
||  rrrr iAA 

/)(2 VE    

)/( VEE  r r )sincos/()sincos( 2222  rrrrrr 

rm r r )sincos/()sincos( 2222  rrrrrr 

Em 2/0 00 00 00

Similar, în cazul polarizării TM expresiile potenţialului vector incident, reflectat şi transmis sunt 

)]sincos(exp[)cosˆsinˆ( 1 ininininin yxikA   yx ,     )]sincos(exp[)cosˆsinˆ( 1 rrrrr yxikA   yx ,

)]sincos(exp[)cosˆsinˆ( 2 ttttt yxikA   yx .                                                                                                    (7)

condiţiile de continuitate la interfaţă pentru componentele tangenţiale ale E şi H impunând
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Setul de noi parametri analogi pentru electroni şi câmp electromagnetic este prezentat în Tabelul 1. După
cum se poate observa, parametrii analogi pentru cazurile TE şi TM au aceeaşi dimensionalitate.

O situaţie mai complicată apare pentru o undă liniar polarizată la un unghi   faţă de axa  z. În acest caz,
notând cu cos|| AA   şi sinAA  , potenţialul vector incident, reflectat şi transmis se pot scrie ca 

)]sincos(exp[)]cosˆsinˆ(ˆ[ 1,||, inininininin yxikAA    yxz ,     

)]sincos(exp[)]cosˆsinˆ(ˆ[ 1,||, rrrrrr yxikAA    yxz ,                                                                         (9)

)]sincos(exp[)]cosˆsinˆ(ˆ[ 2,||, tttttt yxikAA    yxz ,

iar condiţiile la interfaţă devin
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Condiţiile la interfaţă (6, stânga) şi (10) nu permit găsirea unui set de parametri analogi direct, deoarece în
(10) intervin atât termeni care depind de cos() cât şi termeni care nu depind de această funcţie. Cu toate
acestea, se poate obţine un set de parametri electron-lumină analogi (vezi Tabelul 1) prin adunarea celor
două ecuaţii (10) şi compararea rezultatului cu condiţiile la interfaţă pentru electroni. Pentru a sublinia
caracterul diferit al termenilor cu aceeaşi orientare obţinuţi în urma adunării ecuaţiilor (10), a doua ecuaţie
a fost înmulţită în prealabil cu numărul imaginar i, ceea ce a permis echivalarea funcţiei de undă electronice
cu un număr complex. 

Dupa cum se observă din Tabelul 1, setul de parametri obţinuţi pentru lumina polarizată liniar la un unghi 
se reduce la seturile corespunzătoare polarizărilor TE şi TM în limitele respective. Însa, spre deosebire de
cazurile TE şi TM, acest set de parametri nu poate fi utilizat direct pentru a proiecta structuri optice cu
acelaşi  coeficient  de  reflexie  R sau  transmisie  T ca  şi  cel  al  nanostructurilor  corespunzătoare  pentru
electroni, pentru că R în cazul undei polarizate liniar la unghi   se obţine din [3]
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2222 |/|)(sin|/|)(cos)(sin)(cos|/| inrinrTMTEinr AAAARRAAR                    (11)

adică se obţine tratând componentele TE şi TM independent. 

Unghiul   poate fi folosit însă ca parametru uşor variabil experimental în structuri optice care simulează
propagarea electronilor balistici cu diferite energii. De exemplu, în Fig. 3 este reprezentată dependenţa de
energie şi unghi de incidenţă a coeficientului de reflexie pentru un fascicul de electroni în condiţiile 1V = 0,

2V = 0.2 eV, 1m = 0.08 0m , şi 2m = 0.15 0m , în timp ce în Fig. 4 este prezentată dependenţa lui R de  şi in

la o interfaţă între două medii nemagnetice cu 1n = 1,  2n = 2.5. În ambele cazuri valorile mari corespund
unor regiuni închise la culoare (R ia valori între 0 si 1).

   
                           Fig. 3                                               Fig. 4                                                          Fig. 5

Acelaşi coeficient de reflexie  R pentru câmpul electromagnetic şi fasciculul de electroni se poate obţine
corelând parametrii   şi  E. De exemplu, în Fig. 5 se prezintă o astfel de corelaţie pentru cazul considerat
mai sus al electronilor/luminii  incidente la unghiurile 40°/50° (linie continuă), 15°/50° (linie punctată) şi
60°/77° (linie intreruptă).  Merită observat faptul  că alegerea unor unghiuri  de incidenţă diferite pentru
electroni şi lumină flexibilizează alegerea parametrilor optimi pentru sisteme cuantice/optice cu acelaşi R. 

Influenţa polarizării asupra analogiilor între componentele câmpului electromagnetic şi componentele
spinoriale ale funcţiei de undă în grafenă

Datorită masei efective nule a purtătorilor de sarcină în grafenă şi a relaţiei de dispersie liniară a acestora,
similară cu cea întălnită în cazul fotonilor, analogia dintre propagarea purtătorilor de sarcină în grafenă şi a
câmpului electromagnetic pare a fi mai evidentă. Cu toate acestea, nu s-a reuşit până în prezent deducerea
unui  set  de  parametri  analogi  grafenă/lumină  deoarece  purtătorii  de  sarcină  în  grafenă  posedă  o
proprietate pur cuantică, care nu are analog clasic: chiralitatea. 



Grafena este un cristal bidimensional, pe care îl  presupunem extins în planul (xy),  format din atomi de
carbon  aranjaţi  într-o  structură  periodică  hexagonală  [4].  Funcţia  de  undă  spinorială  în  grafenă,  cu
componente ),( 21 T  (T indică transpoziţia), satisface ecuaţia
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unde 300/cvF   este viteza Fermi şi x  şi y  sunt componentele vectorului de undă  al purtătorilor de
sarcină de-a lungul direcţiilor x şi y, cu număr de undă || γ . Relaţia de dispersie obţinută din (12) este
liniară: || γFvVE  , semnul pozitiv sau negativ corespunzând stărilor de tip electron, respectiv gol. 

Coeficientul de reflexie la interfaţa a două regiuni cu energii potenţiale diferite se poate găsi exprimând în
fiecare regiune funcţia de undă ca o suprapunere de unde care se propagă în direcţii x opuse: 
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şi punând condiţia la limită ca  să fie constantă la interfaţă. În (13), )sgn( VEs  . Legea Snell devine

2211 sin)(sin)(  VEVE                                                                                                                                     (14)

iar coeficientul de reflexie se poate scrie ca
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Funcţia de undă spinorială în grafenă a fost pusă în corespondenţă cu stările polarizate ale luminii [5], fără a
se reuşi găsirea unor condiţii la limită similare, sau cu un câmp electromagnetic TE [6], fără a se găsi un set
de parametri similari. Analogia grafenă-lumină pentru o undă liniar polarizată la un unghi , ca şi în cazul de
mai sus, este studiată pentru prima dată în cadrul Etapei 2011 a acestui proiect. 

     Fig. 6        Fig. 7

Aceeaşi  abordare ca  şi  în  cazul  electronilor  Schrödinger  duce la  o  corelare  între  E şi  .  În  Fig.  6  este
prezentată dependenţa de unghiul de incidenţă şi energie a coeficientului de reflexie al electronilor din
grafenă pentru cazul  1V  =0,  2V = 0.2 eV, iar în Fig. 7 este ilustrată corelaţia dintre E şi   când se doreşte
acelaşi coeficient de reflexie şi în cazul optic, considerând parametrii daţi mai sus referitor la Fig. 4. Curbele
continue, cu linie punctată şi linie întreruptă corespund electronilor/luminii incidente la unghiurile 15°/75°,
15°/70° şi respectiv 25°/75°. După cum rezultă din Fig. 7, acelaşi R în cazul electronilor poate fi obţinut în
cazul optic într-un interval mai mare sau mai mic pentru  E alegând unghiuri de incidenţă diferite pentru
câmpul electromagnetic. Intervalul de energie E este ales astfel încât purtătorii de sarcină din grafenă să fie
electroni; un tratament similar se aplică însă şi golurilor, care transportă sarcina electrică dacă E < 0.2 eV.
De asemenea, Fig. 7 arată că analogia cantitativă electron/lumină pe un interval larg de energii nu se poate
întotdeauna realiza pentru un singur unghi de incidenţă. De exemplu, pentru a acoperi intervalul R din cazul
electronilor cu energii  între 0.2 eV şi 0.5 eV, poate fi  necesar ca analogul optic să fie iluminat la două



unghiuri de incidenţă, în fiecare caz variindu-se şi polarizarea, astfel încât intervalul pentru coeficientul de
reflexie să fie acelaşi ca şi în cazul electronilor (vezi, de exemplu, curba cu linie continuă, pentru care nu s-a
găsit o soluţie pentru a care să corespundă unor energii E mai mari decât 0.36 eV). 

Deşi în simulările de mai sus, indiferent de ecuaţia satisfăcută de electroni (Schrödinger sau Dirac),  s-a
considerat cazul unei interfeţe între două medii cu caracteristici diferite, rezultatele se pot extinde şi pentru
o succesiune de regiuni cu diferite lăţimi dacă, pe lângă condiţia de egalitate a coeficientului de reflexie la
fiecare interfaţă este pusă şi condiţia de adaptare de fază:

eleloptopt LLk  coscos                                                                                                                                       (16)

unde indicii  opt şi  el se referă la cazul optic, şi respectiv electronic, şi  optL ,  elL  sunt lăţimile regiunilor
străbătute de fascicule optice şi de electroni.

Spre deosebire de setul de parametri analogi electroni/lumină folosit până acum, care impunea variaţia
frecvenţei luminii sau a indicilor de refracţie pentru a se obţine acelaşi  R ca şi în cazul electronilor care
traversează structuri formate dintr-o succesiune de regiuni cu parametri diferiţi, folosirea polarizării luminii
ca parametru uşor controlabil experimental oferă posibilitatea realizării mai facile a unor structuri optice
care să aibă aceleaşi caracteristici de reflexie şi transmisie ca şi nanostructurile balistice corespunzătoare.

Rezultatele obţinute în cadrul prezentului proiect în etapa aferentă anului 2011 au fost publicate în revistă
ISI (publicaţia [P1]).

Rezultate obţinute în etapa 2012 a proiectului

În etapa aferenta anului 2012 au fost studiate analogiile desemnate ca activităţile 1.2 (Studiul analogiilor
între optică şi propagarea electronilor în medii anizotrope/heterostructuri de tip II), 1.3 (Studiul analogiilor
între  propagarea  luminii  în  metamateriale  şi  nanostructuri),  şi  1.4  (Studiul  analogiei  între  spin/câmpul
magnetic  aplicat  în  nanostructuri  şi  stările  de polarizare  ale  luminii)  în  proiect.  De asemenea,  au  fost
dezvoltaţi algoritmi de calcul pentru studiul nanostructurilor neomogene şi dezordonate.

Analogii  între  câmpul  electromagnetic  şi  electronii  balistici  ce  satisfac  ecuaţia  Schrödinger  în  medii
anizotrope/heterostructuri de tip II, metamateriale sau în prezenţa efectelor de spin

În  ceea  ce  priveste  activitatea  1.2,  bazându-ne  pe  analogia  cu  refracţia  amfoterică  a  luminii  [7],  am
demonstrat ca la interfaţa dintre un mediu izotrop, notat cu 1, şi unul anizotrop, desemnat ca mediul 2
(vezi Fig. 8) densitatea de curent a electronilor j se refractă la un unghi 2  ce diferă de unghiul de refracţie
al vectorului de undă k, 2 , aceste unghiuri fiind identice în mediul izotrop 1: 11   . Pentru cazul concret
al unei interfeţe între cristalul izotrop Bi2Se3 şi cristalul anizotrop Bi2Te3, în care elipsoidul masei efective
este oblic faţă de interfaţă, am arătat că semnele unghiurilor 2  şi 2  pot fi diferite pentru un interval larg
de unghiuri de incidenţă (vezi Fig. 9), coeficientul de transmisie al electronilor fiind semnificativ în tot acest
interval, după cum se vede din Fig. 10.
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                                 Fig. 8                                                      Fig. 9                                                       Fig. 10 

Ca aplicaţie a acestui fenomen, am arătat că o sursa punctiformă de electroni, cu o divergenţă unghiulară
de 60o poate fi colimată dupa refracţia la interfaţa Bi2Se3/Bi2Te3 aflată la  x = 4 nm în Fig. 11, divergenţa



acesteia )30()30( 222    scăzând faţă de valoarea iniţială. În plus, fasciculul de electroni poate fi
direcţionat la un unghi 2/)]30()30([ 22  st . Traiectoriile electronilor sunt reprezentate cu linii roşii
în Fig. 11, liniile albastre indicând sursa virtuală de electroni, iar dependenţele de energia electronilor a
unghiurilor 2  si st  sunt ilustrate în Fig. 12. Figura 13 reprezintă probabilitatea de a găsi un electron ce
traverseaza interfaţa la x = 4 nm, oscilaţiile din partea stânga a figurii indicând interferenţa între funcţia de
unda incidentă şi cea reflectată.

  
                              Fig. 11                                                    Fig. 12                                                         Fig. 13

Aceste rezultate, care sugerează un nou mecanism de manipulare a electronilor balistici, au fost publicate
într-o revistă ISI [P2] şi prezentate la o conferinţă internaţională [C1].

Propagarea electronilor în heterostructuri de tip II implică o corelaţie între funcţiile de undă în banda de
conducţie  şi  valenţă,  c  şi  v ,  funcţia  de  undă  totală  având  (până  la  un  factor  de  fază)  forma

),1(),(   vc
T ,  unde  )/( vEEPk   ,  cu  PEEEEk vc /)])([( 2/1  numărul  de  unda,  P

determină corelaţia între benzile de conducţie şi valenţă şi  vcE ,  sunt marginile benzilor de conducţie şi

valenţă  [8].  Această  funcţie  de  undă  este  similară  vectorului  Jones  ),( yx
T EEJ  ,  unde  yxE ,  sunt

componentele pe axele  x,y ale câmpului electric ce se propagă pe direcţia  z [3]. În particular, funcţia de
undă în heterostructuri de tip II este identică vectorului Jones a luminii polarizate la un unghi  faţă de axa
x, cu  tan . Corelaţia între energia electronilor E şi unghiul de polarizare  al luminii este reprezentată
în Fig. 14 cu linie continuă pentru InAs, variaţia acestui unghi la interfaţa InAs/AlSb,  , fiind reprezentată
cu linie punctată; interfaţa este similară unui dispozitiv ce roteşte unghiul de polarizare al luminii.  

În  ceea ce priveşte activitatea 1.3,  am arătat  că  echivalentul  electronic  al  unui  metamaterial  optic,  cu
constante dielectrice  < 0,   < 0, este un mediu periodic constând din straturi notate cu 1 şi 2, cu lăţimi

21 ddd  , mase efective  01 m ,  02 m  şi energii potenţiale  01 VE ,  02 VE , înconjurate de
straturi cu 0, outin mm , outin VVE , . În acest regim de metamaterial transmisia T printr-o structură cu N

perioade are o valoare semnificativă chiar dacă numerele de undă /)](2[ 2/1
iii VEmk  , i = 1,2, în ambele

straturi componente sunt imaginare, după cum se observă din Fig. 15 în care  01 04.0 mm  ,  1V 0.4 eV,
02 02.0 mm  , V2=0, 003.0 mmm outin  , 0 outin VV , şi N = 10, d = 2 nm (linie continua), N = 10,  d =

3 nm (linie  punctată) şi  N = 5,  d = 2 nm (linie gri).  Acest rezultat generalizează clasa de nanostructuri
similare metamaterialelor în optică [9], cu caracteristici de propagare specifice. 

Fig. 14   Fig. 15



Parametrii  importanţi  pentru  circuite  electronice  de  înaltă  frecvenţă  sunt  timpii  de  transfer  prin
nanostructuri. De aceea, am studiat dependenţa de energia electronilor incidenţi în regim de metamaterial
a timpului de întârziere ]/)(Arg[ Etph   , relevant pentru pulsuri de electroni cvasi-monoenergetici, şi

a timpului de traversare  )(/ xvdx gtr  ,  relevant pentru fascicule de electroni monoenergetici;  )(xvg

este  viteza  de  grup  a  electronilor  care  se  propagă  pe  direcţia  x.  Pentru  cazurile  din  Fig.  15,  aceste
dependenţe sunt reprezentate cu acelaşi tip de linie în Fig. 16 şi respectiv Fig. 17, timpii fiind normalizaţi la
timpul  de  traversare  al  structurii  de  lăţime  121 )( dddNL   în  absenţa  mediului  periodic,

inin kLm /0  . Se observă că există intervale de energie în care 0 ph , structura periodică accelerând
transportul electronilor, dar întotdeauna (cel puţin pentru exemplul considerat) 0 tr . 

Fig. 16 Fig. 17

Rezultatele obţinute  au  fost  publicate  într-o  revistă  ISI  (publicaţia  [P3])  şi  prezentate  la  o  conferinţă
internaţională [C2].

În ceea ce priveşte activitatea 1.4, am arătat că propagarea stărilor de polarizare ale luminii, reprezentate
prin vectori Jones  ),( yx

T EEJ  , este analoagă transportului electronilor prin nanostructuri în prezenţa

efectului Rashba [10]. Efectul Rashba este un cuplaj spin-orbită ce separă stările energetice ale electronilor
cu spin sus şi jos datorită câmpului electric local, perpendicular pe interfaţa unei heterojoncţiuni şi datorat
asimetriei la inversie a structurii.  Într-un gaz de electroni bidimensional aflat în planul (x,y) în prezenţa
efectului  Rashba  (sau  a  câmpului  magnetic  echivalent  BgkB  /2 )  Hamiltonianul  este

)(2/22
2 yxxyD kkmkH    ,  unde   este coeficientul  Rashba,  yx,  sunt matricile Pauli  şi  yxk ,

sunt componentele vectorului de undă k al electronilor pe direcţiile x,y. Funcţiile proprii ale electronilor cu
spin  sus  şi  jos  sunt  date  (până  la  un  factor  de  fază)  de  ))2/sin(),2/(cos(  

T ,

))2/cos(),2/(sin(  
T  cu )/arctan( xy kk , şi sunt similare vectorilor Jones perpendiculari ai luminii

polarizate  liniar  la  unghiul  2/  si  2/2/    faţă  de  axa  x,  respectiv  luminii  polarizate  circular
stânga/dreapta [3]. O aplicaţie interesantă a acestei analogii este transportul electronilor printr-o interfaţă
între o regiune în care efectul Rashba este absent şi o regiune în care acest efect este prezent. La incidenţă
normală spinul electronilor incidenţi pe interfaţă suferă o precesie, ca şi în cazul efectului Faraday optic, în
timp ce la incidenţă oblică un fascicul de electroni cu spini de orientare dată se refractă în două fascicule cu
spini orientaţi perpendicular pe vectorii de undă ai celor două fascicule. 

Acest ultim fenomen este analog refracţiei duble în optică ce se întălneşte în cristale uniaxiale, cu indici de
refracţie ordinari şi extraordinari en  şi on . Efectul Rashba este dificil de observat în gaze bidimensionale de
electroni deoarece electronii nu au aceeaşi energie, nu sunt incidenţi pe interfaţă sub acelaşi unghi, spinul
acestora nu poate fi precis controlat şi, de obicei, efectul Rashba este însoţit de alte fenomene cum ar fi
efectul Dresselhaus [11] ce contribuie cu termenul )( yyxx kk    la Hamiltonianul electronilor. Analogia
cu optica clasică poate determina care dintre aceşti factori este cel care limitează cel mai drastic observarea
efectului  Rashba.  Un rezultat  interesant  este că,  dacă se modifică  coeficientul  Dresselhaus astfel  încât

  , funcţia de undă este independentă de impulsul electronilor, ceea ce creşte probabilitatea ca efectul
Rashba să fie observat. 

O analogie calitativă electron-câmp electromagnetic în cazul efectului Rashba poate fi găsită impunând, de
exemplu, condiţia ca pentru un cristal cu 0n  şi en  date, unghiul de incidenţă optic 1  este ales astfel încât



unghiul de propagare al undei extraordinare, o , este egal cu unghiul de propagare ale electronilor cu spin
sus sau jos în AlGaN/GaN în prezenţa efectului Rashba, unghiul de propagare al undei extraordinare,  e ,
fiind dedus din legea Snell.  În Fig.  18 sunt prezentate cu linii  negre sau gri  ca funcţie de  ,  normat la

00 /2 me ,  soluţiile  găsite pentru unghiurile  de propagare optice corespunzătoare electronilor cu
energie E = 0.25 eV incidenţi la 15o pe mediul Rashba cu spin jos sau, respectiv, sus, pentru 0n = 1.67 şi en =
1.55. Dependenţe similare, în funcţie de energia electronilor sunt reprezentate în Fig. 19, pentru 0  . 

       
Fig. 18                                                                                     Fig. 19

În prezenţa efectelor Rashba şi Dreselhaus, când    ,  analogul optic al gazului de electroni  este un
cristal  uniaxial  cu  axa  optică  oblică  faţă  de  interfaţă,  la  unghiul  .  Punând  condiţia  ca  unghiurile  de
propagare şi  reflexie a electronilor cu spin jos şi  a undei optice extraordinare să fie egale, dependenţa
inclinării axei optice de energia electronilor cu spin jos incidenţi la un unghi de 15 o  este ilustrată în Fig. 20
pentru    = 005.0  (linie  continuă  neagră),  007.0   (linie  punctată  neagra),  01.0   (linie  întreruptă
neagră),  015.0   (linie  continuă  gri)  şi  02.0   (linie  punctată  gri).  Pentru  altă  condiţie,  de  exemplu,
egalitatea unghiurilor de propagare electronice şi optice extraordinare pentru  = 20o, de exemplu, unghiul
de incidenţă pe cristalul uniaxial variază cu energia electronilor ca în Fig. 21. Rezultatele obţinute cu privire
la analogia între câmpul electromagnetic şi electroni în prezenţa interacţiunii spin-orbită au fost publicate
în [P6].

 
Fig. 20                                                                                  Fig. 21

Analogii între electronii balistici ce satisfac ecuaţia Dirac şi câmpul electromagnetic în medii girotrope şi
electro-optice, complex conjugate şi în cristale fotonice cu puncte Dirac

Aceste  analogii  cuprind  activităţile  desemnate  în  proiect  ca  4.2  (Proiectarea  unor  structuri  în  care
componentele câmpului  electromagnetic  se propagă similar sarcinilor  electrice în dispozitive bazate pe
grafenă), 4.3 (Studiul efectelor de polarizare asupra analogiilor între cristale fotonice cu puncte Dirac şi
grafenă), şi 4.4 (Studiul efectelor diferitelor condiţii la limită asupra analogiei între câmpul electromagnetic
şi grafenă). În cursul investigaţiilor am observat că activitatea 4.4 nu poate fi tratată separat de 4.2 şi 4.3,
astfel încât raportarea se referă la două teme: analogia câmp electromagnetic-grafenă (care cuprinde 4.2 şi
4.4) şi analogia cristale fotonice cu puncte Dirac-grafenă (care cuprinde 4.3 şi 4.4).



În ceea ce priveşte analogia câmp electromagnetic-grafenă am arătat că propagarea sarcinilor electrice în
grafenă, caracterizată prin chiralitate, este similară propagării luminii prin medii girotrope şi electro-optice
şi prin medii complex conjugate. În particular, ecuaţia Dirac pentru funcţia de undă spinorială în grafenă,

),( 21  T , şi ecuaţia ce descrie propagarea stărilor de polarizare ale luminii cu vector de undă  într-

un mediu cu coeficient girotropic  şi coeficient electro-optic  sunt similare [12]:
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cu ck /0  . În consecinţă, coeficientul de transmisie al electronilor cu viteza Fermi Fv  printr-o interfaţă
între două medii cu potenţiale V diferite în grafenă (Fig. 22(a)), grt , şi raportul între amplitudinile stărilor

de polarizare eliptice, independente, ale luminii, polt , este similar, adică grpol itt  , dacă schimbarea stării
de  polarizare  )/arctan(    a  luminii  la  trecerea  printr-o  interfaţă  între  mediile  2  (aer)  şi  1
(Cd0.5Mn0.5Te), ca în Fig. 22(b), este corelată corespunzător cu unghiul de incidenţă al electronilor în grafenă.
Dependenţa dintre   şi  1 , respectiv dintre raportul între câmpul magnetic (ce determină ) şi câmpul
electric (ce determină ) şi  1  este ilustrat în Fig. 23, pentru intervalul de unghiuri de incidenţă în care o
astfel de analogie cantitativă există. 
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Fig. 22

În cel de-al doilea caz, propagarea electronilor printr-o interfaţă în grafenă este pusă în corespondenţă cu
propagarea  luminii  printr-o  interfaţă  aer/  mediu  complex  conjugat  (Fig.  22(c)),  în  care  constantele
dielectrice relative sunt complexe:  )( ibamr  ,  ibar  , dar indicele de refracţie   2/1)( rrn 

2/122 )]([ bam   este real [13]. Dacă  m = 1,  a = 1.5 şi  b = -0.05, coeficientul de transmisie în cazul optic,

ccmt , este identic cu  grt  dacă  0]Im[)]cos(1/[)]sin(sin[cos 21211  ccmtF  .  Această relaţie
poate fi indeplinită într-un interval larg de unghiuri de incidenţă ale luminii, 6° < 1  < 42°, curbele roşie,
continuă şi albastră, punctată din Fig. 24 corespunzând unghiurilor optice de incidenţă de  10° şi 40°.

Fig. 23    Fig. 24

Rezultatele obţinute, ce confirmă faptul că chiralitatea electronilor în grafenă poate fi simulată în sisteme
optice clasice, au fost publicate într-o revistă ISI (publicaţia [P4]) şi prezentate la o conferinţă internaţională
[C3] şi la un seminar Heraeus internaţional (prin două contribuţii, [C4] si [C5], prima fiind invitată).



În ceea ce priveşte analogia cristale fotonice cu puncte Dirac-grafenă, studiul a pornit de la faptul că se
observă puncte Dirac în cristale fotonice doar pentru polarizarea TE, nu şi pentru polarizarea TM a luminii.
În primul caz ecuaţia Dirac sub forma
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(similară  cu cea din grafenă) este satisfacută de stările  Bloch degenerate  21,  în  colţurile  primei  zone
Brillouin, cu Dv  viteza luminii în mediul omogen şi  D  frecvenţa în punctul Dirac. Analogia grafenă-cristale
fotonice cu puncte Dirac a fost abordată din perspectiva propagării  prin regiuni cu relaţie de dispersie
liniară, tip grafenă, înconjurate de regiuni în care lumina satisface ecuaţia Maxwell, respectiv de regiuni în
care electronii satisfac ecuaţia Schrödinger. O astfel de problemă a fost tratată separat în optică [14] şi în
dispozitive bazate pe grafenă [15], rezultatele obţinute sugerând că tranziţia între ecuaţii Maxwell-Dirac-
Maxwell  în  cazul  fotonilor  sau  Schrödinger-Dirac-Schrödinger  în  cazul  electronilor  ducând  la  scăderea
transmisiei  faţă  de  cazul  în  care  o  astfel  de  transformare  a  ecuaţiei  ce  guvernează  propagarea
fotonilor/electronilor  nu are  loc.  Avantajul  corelării  rezultatelor  din  optică  şi  grafenă este  că  se  poate
propune şi fabrica un cristal fotonic care să simuleze propagarea electronilor în grafena cu contacte. Studiul
este cu atât mai important cu cât influenţa electrozilor asupra performanţelor dispozitivele cu grafenă nu
este pe deplin înţeleasă.  Analogia folosită permite fabricarea unei structuri  optice care, pentru diferite
polarizări  ale  luminii,  să  simuleze  fie  propagarea  electronilor  prin  grafena  cu  contacte  fie  propagarea
electronilor printr-un material semiconductor în prezenţa contactelor metalice; analogia optică/mecanică
cuantică în a doua situaţie este mai bine înţeleasă. 

Analogiile grafenă-cristal optic nu sunt unice în sensul că depind de condiţiile de continuitate ale funcţiei de
unda la interfaţa contact/grafenă. De exemplu, dependenţa transmisiei electronilor de energie şi unghiul de
incidenţă variază în funcţie de condiţiile de continuitate. Nu există motive pentru care una sau alta dintre
condiţiile la limită între contacte, în care electronii satisfac ecuaţia Schrödinger, şi grafenă să fie favorizate.
În  consecinţă,  fabricarea unui  cristal  fotonic  şi  studiul  transmisie  prin  acesta  ca  funcţie  de  unghiul  de
incidenţă ar putea elucida problema condiţiilor la interfaţă potrivite între grafenă şi contacte metalice sau
semiconductoare. Importanţa practică a acestui studiu este găsirea contactelor potrivite pentru obţinerea
unei  transmisii  cât  mai  mari  în  dispozitivele  bazate  pe grafenă.  De  exemplu,  în  Fig.  25  (a)  şi  (b)  este
reprezentată dependenţa transmisiei de masele efective,  1m  şi  3m , ale electronilor din contacte, pentru
două condiţii la limită diferite. Se poate observa din aceste simulări că, în funcţie de condiţiile la limită,
transmisia optimă este obţinută pentru contacte identice sau nu.

 (a)  (b)       Fig. 25

Dezvoltarea unor algoritmi de calcul pentru studiul nanostructurilor neomogene şi dezordonate

Pe  lânga  activităţile  intense  în  vederea  dezvoltării  unor  analogii  între  electronii  balistici  şi  câmpul
electromagnetic, s-a început dezvoltarea unor algoritmi de calcul pentru studiul transportului electric în
nanostructuri dezordonate şi neomogene [16]. Transportul în acest tip de nanostructuri a făcut obiectul
unor simulări intense în 2013 în vederea găsirii unei configuraţii care să reprezinte cel mai apropiat analog
pentru un mediu optic care amplifică sau absoarbe radiaţia electromagnetică. 



Dificultatea majoră în tratarea transportului de sarcină în structuri nanometrice, tratate ca sisteme cuantice
deschise, este determinarea funcţiilor de undă pentru un interval suficient de larg de energii, necesar în
rezolvarea  sistemului  ecuaţiilor  cuplate  Schrödinger  şi  Poisson.  Formalismul  matricii  R  permite  o
soluţionare  eficientă  a  acestei  probleme din  punct  de  vedere  al  timpului  de  calcul.  Acesta  presupune
parcurgerea  a  două  etape:  (i)  determinarea  valorilor  proprii  ale  energiei  pentru  problema  asociată
sistemului fizic considerat, cu condiţii la capete fixate, (ii) determinarea funcţiilor de undă şi a coeficienţilor
de transmisie pentru fiecare energie cu un cost computaţional mult redus.

Fig. 26

În acest scop, în cadrul formalismului matricii R sistemul fizic analizat este divizat într-o regiune internă 0
(“regiunea de împrăştiere”, în care au loc interacţiile propriu-zise) şi o regiune externa s , corespunzând
contactelor (semi-infinite, invariante translaţional, cu un potenţial de confinare care defineşte canalele de
transport).  Geometria problemei este descrisă în Fig.  26.  În acest  caz,  funcţia de undă a unui electron
incident în canalul  din contactul s este
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elementele matricii  de împrăştiere  S  fiind legate de funcțiile de transmisie prin  2
'' |)(|)( ESET   .  În

regiunea de împrăştiere funcţiile de undă sunt soluţii ale ecuaţiei Schrödinger staţionare în potențialul self-
consistent  )(rscW , şi sunt dezvoltate după sistemul complet format de funcţiile de unda  )(rl  ale unei
probleme Wigner-Eisenbud auxiliare cu energii  proprii  lE .  Pentru a găsi  matricea  S se determină întăi
funcţia R definită ca
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şi apoi  S prin relaţia 1])/(][)/([   RmiIRmiIS , unde I este matricea unitate,  R este matricea cu

elemente determinate de funcţia R iar  este o matrice diagonală cu elemente determinate de numerele de
unda ale electronilor incidenţi în diferite canale.

Pentru implementarea numerică a formalismului matricii  R am utilizat o metoda iterativă self-consistentă
pentru a rezolva sistemul cuplat al ecuaţiilor Schrödinger şi Poisson, în care se poate utiliza o procedură de
mixare  liniară  pentru  potenţialul  self-consistent  sau  una  de  tip  Broyden.  Secţiuni  ale  codului  numeric
dezvoltat  sunt  paralelizate,  ceea ce duce la  o  reducere semnificativă  a  timpului  de  calcul.  Dezvoltarea
acestor  algoritmi  de  calcul  ne  permite  lucrul  cu  structuri  neomogene.  Intenţia  este  să  studiem
neomogenităţi geometrice şi neomogenităţi de dopare/de concentraţii de purtători pentru a vedea care
dintre aceste configuraţii poate fi considerată ca fiind cel mai apropiat analog pentru un mediu optic activ.

Rezultate obţinute în etapa 2013 a proiectului

În etapa aferentă anului 2013 au fost realizate simulări intense ale transmisiei electronilor  în nanostructuri
neomogene şi dezordonate. Toate simulările  făcute au folosit  metoda matricii  R.  În acest sens, au fost
folosite rezultatele obţinute în cadrul  proiectului în ultima parte a anului  2012, când au fost dezvoltaţi
algoritmi  de  calcul  paralelizaţi  care  permit  studierea  structurilor  neomogene;  aceşti  algoritmi  au  fost
optimizaţi în prima parte a anului 2013. 



Obiectivul  etapei  din  2013,  şi  anume  studiul  transportului  electronilor  în  nanostructuri  neomogene  şi
dezordonate,  îşi  propune  stabilirea  unei  analogii  cu  propagarea  luminii  în  medii  dezordonate  active.
Această analogie nu a mai fost studiată până acum în literatura de specialitate. În cazul luminii, s-a stabilit
că pragul de localizare în structuri dezordonate depinde de caracterul omogen sau neomogen al distribuţiei
centrilor de împrăştiere [17]. Confinarea spaţială a luminii favorizează localizarea undelor electromagnetice
cu anumite lungimi de undă datorită dependenţei de lungimea de undă a interferenţei induse în structurile
cu dimensionalitate redusă [18]. În plus, dacă mediul optic este activ, adică absorbant sau amplificator,
pragul de localizare al luminii depinde şi de coeficientul de absorbţie, care distruge localizarea fotonilor
deoarece  inhibă  interferenţa  luminii  împrăştiate,  respectiv  de  coeficientul  de  câştig,  care  favorizează
localizarea prin amplificarea luminii retroîmprăştiate [17,18].

Aceste considerente au dus la analizarea analogiilor lumină-electroni în medii dezordonate active dintr-o
nouă perspectivă. În mediile optice active intensitatea luminii scade sau creşte cu distanţa de propagare,
depinzând de caracterul  absorbant  sau amplificator  al  mediului.  Pe  de altă  parte,  în  cazul  electronilor
curentul  (considerat  de  obicei  ca  mărime  similară  intensităţii  optice)  este  constant  de-a  lungul
conductorului. În consecinţă o neomogenitate spaţială în cazul propagării electronilor nu poate fi decât un
conductor  în  care  concentraţia  electronilor  liberi,  dimensiunea  transversală  a  conductorului  sau
concentraţia centrilor de împrăştiere variază spaţial. 

În stabilirea configuraţiei unei nanostructuri neomogene analoage unui mediu optic activ dezordonat, care
face obiectul activităţii 1.1, am luat în calcul şi consideraţii practice în stabilirea configuraţiei de inters. Cazul
în care dimensiunea transversală a conductorului variază spaţial nu prezintă utilitate din punct de vedere al
aplicaţiilor,  astfel încat această situaţie nu a fost investigată. Pe de altă parte, dacă am avea o variaţie
spaţială a concentraţiei de electroni ar apare un câmp electric intern, fără echivalent optic, cu excepţia
mediilor în care indicele de refracţie variază spaţial; astfel de medii, în special cele dezordonate, sunt dificil
de fabricat. În consecinţă, am considerat că o variaţie spaţială a împrăştierii electronilor este mai apropiată
de un mediu optiv activ dezordonat,  şi  am ales acest caz pentru investigaţii  numerice. În plus, această
situaţie are relevanţă practică deoarece în timpul fabricării  nanostructurilor,  în particular a nanofirelor,
dezordinea/distribuţia centrilor de împrăştiere poate apare gradual.

Odată  ce  am  stabilit  configuraţia  de  interes,  primele  simulări  au  vizat  o  nanostructură  omogenă
bidimensională,  cu  o  distribuţie  dezordonată  a  centrilor  de  împrăştiere  (a  impurităţilor).  O  astfel  de
structură este prevăzută a fi studiată în cadrul activităţii 1.2. Am studiat transportul de sarcină, în particular
transmisia, în astfel de nanostructuri cu impurităţi atractive sau repulsive modelate ca arii de potenţiale
Gaussiene distribuite










 
 

2

2

0
2

)(
exp)(





Rr

r VV                                                                                                                           (21)

unde r  sunt centrele unui grid pătratic şi R  sunt alese arbitrar în regiunea de împrăştiere, funcţie de un
parametru de ordine. Potenţialul de împrăştiere 0V  este –1 eV pentru impurităţi atractive şi 1 eV pentru
impurităţi repulsive iar deviaţia standard  = 1 nm este păstrată aceeaşi pentru toate centrele. Gradul de
ordine   defineşte deplasarea centrelor de împrăştiere faţă de gridul 1010 pătratic:  RRR   0  cu

yxR ˆ)1(ˆ)1( 21 rLrL   ,  unde  L = 80 nm este latura regiunii  de împrăştiere iar  2,1r  sunt numere
aleatoare  între  0  şi  1.  Pentru   =  1  sistemul  este  ordonat,  cazul   =  0  corespunzând unei  dezordini
complete. Am presupus că regiunea pătrată de împrăştiere este marginită de contacte ideale, masa efectivă
a electronilor în dispozitiv fiind 0065.0 mm  , valoare întălnită în GaAs.

Parametrul de interes este transmisia electronilor între contactele sursă şi drenă,  SDT . Menţionăm că în
toate simulările făcute, prin transmisie inţelegem transmisia totală, prin toate canalele deschise (valoarea
normată a conductanţei), astfel încât acest parametru poate lua valori supraunitare. În cazul conductorilor
bidimensionali valoarea transmisie este determinată de numărul canalelor deschise. Acest parametru a fost
reprezentat în figurile care urmează după ce a fost mediat peste 100 eşantioane cu dezordini distincte. 



Figura 27 ilustrează transmisia pentru cazul centrilor de împrăştiere atractive, pentru valori ale  de 1.000,
0.994, 0.990, 0.986, 0.980, 0.970, 0.960, 0.940, 0.900, şi 0.000, curbele respective fiind plasate de sus în jos
în regiunea A. În inset-ul Fig. 28 sunt reprezentate transmisia pentru valori mari ale parametrului de ordine:
1.000, 0.998, 0.996, 0.994, 0.992, 0.990. Se poate observa că maximele abrupte ale transmisiei au tendinţa
de a se aplatiza cu scăderea ordinii,  iar regiunea interzisă,  aflată între 0.06 şi  0.1 eV pentru un sistem
complet ordonat, dispare pe măsură ce   scade la valori de 0.97-0.98. Această regiune interzisă este un
efect de superlatice. Existenţa acestei regiuni interzise în cazul centrilor de împrăştiere atractive se poate
observa şi din platoul care apare în integrala coeficientului de transmisie, reprezentată în Fig. 28. Această
figură sugerează prezenta unei tranziţii de fază pentru  în intervalul [0.97,0.98].

       
Fig. 27                                                                                          Fig. 28

Dependenţa de energie a SDT  în cazul centrilor de împrăştiere repulsivi este ilustrată în Fig. 29. Curbele
descresc în amplitudine pentru valori   de  1.000, 0.990, 0.985, 0.980, 0.970, 0.000, 0.920. Ca şi în cazul
centrilor de împrăştiere atractivi,  maximele se aplatizează cu creşterea dezordinii,  şi valoarea de prag a
energiei, de la care transmisia are valori semnificative, scade odată cu creşterea . Acest ultim efect poate
fi explicat printr-o reducere a eficienţei retroîmprăştierii de câtre reţeaua ordonată de centri repulsivi.

     
                                   Fig. 29                                                                                    Fig. 30

Diferenţa semnificativă între efectele centrilor de împrăştiere atractivi şi  repulsivi este evidenţiată şi de
dependenţa de energie a transmisie integrate totale, reprezentată în Fig. 30 cu linie neagră şi, respectiv,
roşie. Din această figură se observă că transmisia integrată scade abrupt la o anumită valoare a  pentru
impurităţile  repulsive,  şi  creste  rapid  pentru  cele  atractive.  Originea  acestui  fenomen  este  în  studiu.
Simulările  numerice  arată  că  se  poate  schimba  valoarea şi  dependenţa  de energie  a  coeficientului  de
transmisie  prin  introducerea  (intenţionată  sau  nu)  a  unor  impurităţi  de  un  anumit  tip:  atractive  sau
repulsive. Rezultatele obţinute până în prezent au fost raportate la conferinţa internaţională [C6]. 

Trebuie remarcat că studiul transmisiei în conductori dezordonaţi prezintă o complexitate mult mai mare
decât împrăştierea luminii pentru că tipul centrilor de împrăştiere poate fi variat: aceştia pot fi fie atractivi
fie repulsivi, transportul purtătorilor de sarcină fiind diferit în aceste cazuri. Aceste două tipuri de centre de
împrăştiere  nu  au  corespondent  optic.  Cele  două  tipuri  de  medii  active  în  optică  (absorbant  sau



amplificator) nu pot fi echivalate cu impurităţile atractive sau repulsive în cazul transportului electronilor
deoarece în ultimul caz se modifică tipul împrăştierii şi nu doar amplitudinea câmpului/funcţiei de undă.

       
Fig. 31                                                                                         Fig. 32

Un studiu al influenţei celor două tipuri de impurităţi, atractive şi repulsive, asupra transmisiei electronilor
în  nanostructuri  neomogene  puternic  confinate  spaţial  este  prezentat  în  Fig.  31  şi,  respectiv,  Fig.  32.
Structura bidimensională a avut o lăţime  W = 40 nm şi o lungime  L = 160 nm, cele  N = 100 impurităţi
considerate fiind plasate ordonat (în nodurile unui grid egal distanţat pe direcţia transversală y şi ne-egal
distanţat  pe  direcţia  longitudinală  x)  dar  distribuite  spaţial  conform  unei  legi  polinomiale.  Mai  exact,
concentraţia impurităţilor a fost aleasă de forma 
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În Fig. 31 şi 32 sunt prezentate rezultatele transmisiei pentru  m = 1, 1.5, 2, 2.5 şi 3, cu linie neagră fiind
reprezentată  valoarea  transmisiei  în  cazul  în  care  nanoconductorul  nu  conţine  nici  un  centru  de
împrăştiere. Prima constatare, aparent surprinzătoare, este că transmisia se comportă similar pentru cazul
centrilor de împrăştiere atractivi şi repulsivi. Comportarea în trepte a transmisiei, cu un prag al energiei la
fiecare  treaptă  în  cazul  centrilor  de  împrăştiere  repulsivi  (Fig.  32),  urmăreşte  transmisia  unui
nanoconductor ideal (fără impurităţi), pragul energiei fiind în acord cu rezultatele prezentate în Fig. 29. De
asemenea, comparând Fig. 27 şi 29 cu Fig. 31 şi 32, se observă că impurităţile distribuite neomogen dar
ordonat  au  un  efect  similar  asupra  transmisiei  ca  şi  dezordinea  introdusă  într-o  reţea  de  centri  de
împrăştiere  distribuiţi  omogen.  În  particular,  structura  în  trepte  a  transmisiei  se  estompează  cu  cât
neomogenitatea este mai pronunţată şi  valoarea coeficientului  de transmisie scade, scăderea fiind mai
accentuată pentru centrii de împrăştiere atractivi. 

Rezultatele simulărilor din Fig. 31 şi 32, deşi au permis echivalarea distribuţiei neomogene dar ordonate a
centrilor de împrăştiere cu o creştere a dezordinii  într-un sistem omogen, nu au relevat diferenţe între
centrele de împrăştiere atractive şi repulsive, lucru datorat (ţinând cont şi de Fig. 27 şi 29) unei confinări
prea puternice a sistemului, în care caracterul interacţiei electron-impuritate nu se poate manifesta plenar.

Din acest motiv, am considerat un nanoconductor bidimensional mai lat, cu dimensiuni W = L = 80 nm, în
care am distribuit cele N = 100 impurităţi într-un mod ordonat, conform legii polinomiale (22). Rezultatele
obţinute în cazul centrilor de împrăştiere atractivi sunt prezentate în Fig. 33, un detaliu al acestei figuri
putând fi observat în Fig. 34. Comparând aceste figuri cu Fig. 27 se pot trage următoarele concluzii:  (i)
pentru  m mici  (neomogenităţi  moderate)  coeficientul  de  transmisie  se  comportă  similar  cu  cazul  unei
distribuţii omogene de impurităţi ordonate, (ii) cu creşterea parametrului m (pe măsură ce neomogenitatea
creşte)  regiunea  interzisă,  manifestată  prin  valori  practic  nule  ale  coeficientului  de  transmisie  SDT  se
deplasează spre  energii  mai  mici  şi  valoarea  SDT  scade (în  cazul  dezordinii,  regiunea interzisă  nu se
deplasează), (iii) comportarea oscilatorie a coeficientului de transmisie se manifestă pentru toate valorile
m, fiind rezultatul interferenţei funcţiei de undă în reţeaua de centri de împrăştiere dispuşi ordonat. Pe de
altă parte, comportarea globală a transmisie este similară celei din cazul sistemului omogen dezordonat. În



toate cazurile,  valoarea  SDT  este mult mai mică decât transmisia într-un nanoconductor fără centri de
împrăştiere, reprezentată cu linie neagră în Fig. 33.

      
Fig. 33                                                                               Fig. 34

Dependenţa de energie a coeficientului de transmisie pentru impurităţile repulsive poziţionate ordonat dar
neomogen este ilustrată în Fig. 35, un detaliu al acestei figuri fiind prezentat în Fig. 36. Observăm că SDT
este mai mare decât în cazul impurităţilor atractive, în acord cu rezultatele din cazul dezordonat. Din nou,
comportarea generală pentru m mic este similară cu cea din cazul unei distribuţii ordonate şi omogene a
centrilor de împrăştiere repulsivi, valori semnificative ale coeficientului de transmisie apărând la energii mai
mari  pe  măsură  ce  m creşte.  Ultima  observaţie  este  în  dezacord  cu  comportarea  SDT  în  conductori
omogeni. În plus, dependenţa de energie a coeficientului de transmisie este practic identică pentru m > 2 în
cazul  parametrilor  utilizaţi  de  noi  în  simulari,  cu  excepţia  oscilaţiilor  observate  in  SDT  (datorate
interferenţelor funcţiei de undă în structura ordonată), care tind să nu mai fie regulate.

    
Fig. 35                                                                       Fig. 36

Astfel, spre deosebire de cazul centrilor de împrăştiere atractivi, neomogenitatea impurităţilor repulsive are
o influenţă mult mai mică asupra transportului electronilor. Acest lucru este important din punct de vedere
practic, pentru că relaxează toleranţele de fabricaţie ale dispozitivelor de dimensiuni nanonetrice în care se
introduc impurităţi repulsive. Simulările numerice obţinute în 2013 au fost publicate într-o revistă ISI [P7].

Rezultate obţinute în etapa 2014 a proiectului

Etapa  aferentă  anului  2014  s-a  axat  pe  fabricarea  unor  nanofire  neomogene,  în  care  densitatea  de
purtători/centri  de  împrăştiere  este  variabilă  şi  controlată,  precum  şi  pe  caracterizarea  morfologică  şi
structurală a acestora. Această activitate a necesitat un volum de muncă foarte mare astfel încât, pentru
găsirea  condiţiilor  optime  în  care  neomogenitatea  purtătorilor  de  sarcină  are  efecte  observabile,  am
considerat necesară dezvoltarea în paralel a simulărilor numerice pentru nanofire cu concentraţii variabile



de purtători pe direcţie longitudinală (în lungul firului). În continuare se vor detalia rezultatele obţinute în
cadrul studiilor de optimizare a profilului distribuţiei neomogene a centrilor de împrăştiere precum şi de
fabricare a nanofirelor. 

Optimizarea efectului neomogenităţii centrilor de împrăştiere asupra transportului balistic 

O distribuţie  neomogenă a centrilor  de împrăştiere  poate  îmbunătăţi  caracteristicile  termice şi/sau de
transport a unor dispozitive. De exemplu, se poate obţine o creştere simultană a coeficientului Seebeck şi a
conductivităţii electrice în materiale policristaline [19], sau poate creşte luminozitatea LED-urilor polimerice
[20]. Modelarea unei distribuţii neomogene a centrilor de împrăştiere a fost făcută până în prezent doar
pentru transport difuziv [21-23], efecte cuantice fiind luate în considerare doar pentru sisteme nanometrice
cu distribuţie neomogenă a secţiunii transversale [24]. 

Pentru a studia  efectul  neomogenităţilor  în distribuţia  centrilor  de împrăştiere  asupra transportului  de
sarcină, am calculat coeficientul de transmisie a purtătorilor balistici, folosind formalismul matricii R [16],
detaliat mai sus. Spre deosebire de simulările  făcute în alte etape ale acestui proiect,  am considerat o
distribuţie ordonată a centrilor de împrăştiere/impurităţilor, în care am variat doar gradientul centrilor de
împrăştiere.  În  acest  fel,  am putut  să  ne  concentrăm atenţia  exclusiv  asupra  efectului  neomogenităţii
centrilor de împrăştiere asupra coeficientului de transmisie. În geometria studiată, reprezentata în Fig. 37,
centrii de împrăştiere (reprezentaţi prin puncte în Fig. 37) sunt modelaţi prin potenţiale Gaussiene, a căror
distribuţie spaţială după direcţia  y (transversală) este omogenă iar după direcţia  x (longitudinală) variază
dupa legea pnx  , unde n indexează rândul impurităţilor pe direcţia x. 

Fig. 37

Purtătorii de sarcină incidenţi din contactul din stânga (sursă) interacţioneaza cu centrii de împrăştiere în
regiunea centrală şi sunt colectaţi de contactul din dreapta (drenă), interacţiunea fiind descrisă de ecuaţia
Schrödinger independentă de timp, în care Hamiltonianul uni-particulă în aproximaţia masei efective este
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unde m este masa efectivă a purtătorilor, ),( yxr  este vectorul de poziţie, r  reprezintă poziţia centrului
impurităţii cu potenţial Gaussian şi deviaţie standard  .  A fost modelat efectul impurităţilor atractive şi
repulsive, cu V0 = −1 eV şi, respectiv, 1 eV, în ambele cazuri alegând  = 1 nm.

Ca exemplu am studiat cazul împrăştierii într-un gaz electronic bidimensional în GaAs în care m = 0.0655 m0,
regiunea de împrăştiere, cu lungime de 160 nm şi lăţime de 80 nm, conţinând 20 × 10 centri de împrăştiere.
Considerând contactele ideale, s-au făcut simulări pentru impurităţi atractive şi repulsive şi p = 1, 1.05, 1.1
şi 1.5. Primul caz corespunde unui aranjament periodic al impurităţilor.

În Fig.  38(a)-(c) este reprezentată dependenţa de energie a coeficientului de transmisie  T între sursă şi
drenă pentru p = 1, 1.1 şi, respectiv, p = 1.5, în cazul impurităţilor atractive şi pentru un număr crescător de
canale.  Pentru  p =  1  (Fig.  38(a))  se  observă  formarea  unei  succesiuni  de  benzi  energetice  permise  şi
interzise pentru fiecare canal, ca rezultat al efectului de superlatice în structuri periodice. Totuşi, indicii ale
prezenţei  benzilor  de energie  se  observă,  la  energii  mici,  până la  p =  1.1.  Maximele  coeficientului  de
transmisie sunt largi în benzile permise şi au o formă triunghiulară, datorată faptului că electronii în diferite
canale/cu diferite energii E simt o distribuţie diferită a energiei potenţiale, lăţimea şi înălţimea gropilor de
potenţial Gaussiene periodice depinzând de E. Între 0.04 eV şi 0.9 eV apare o bandă interzisă de energie, în
care T = 0. Pe măsură ce neomogenitatea (valoarea lui p) creşte, profilul potenţialului nu mai este periodic,
iar  maximele  descresc  în  amplitudine  până  ce,  în  structuri  suficient  de  neomogene,  coeficientul  de



transmisie variază aproape liniar cu energia, ca şi în cazul sistemelor dezordonate [C6]. Pentru impurităţi
atractive intervalul de transmisie de până la 0.04 eV dispare pentru p = 1.5. 

    
Fig. 38                      (a)                                                                (b)                                                                  (c)              

    
Fig. 39                         (a)                                                              (b)                                                                   (c)   

Pe  lânga  modificarea  dependenţei  de  energie  a  coeficientului  de  transmisie,  distribuţia  neomogenă  a
centrilor de împrăştiere atractivi produce o mixare a modurilor în regiunea de împrăştiere, cu precădere la
energii mari. Simulări extensive (vezi articolul [P7]) au arătat că probabilitatea de distribuţie a purtătorilor
pentru un canal dat depinde neuniform de p: în general, pentru canale de ordin inferior modulul funcţiei de
undă electronice îşi menţine forma dar descreşte dacă p creşte, în timp ce pentru canale de ordin superior
atât  forma  cât  şi  valoarea  probabilităţii  de  distribuţie  se  modifică  cu  p,  fără  a  se  putea  evidenţia  o
comportare anume. Ca exemplu, în Fig. 39(a)-(c) s-a reprezentat variaţia cu p (p = 1, 1.1 şi, respectiv, 1.5) a
modulului funcţiei de undă în întreaga structură (contacte şi regiune de împrăştiere) pentru canalul 9 la E =
0.178 eV, valoare a energiei pentru care T total este minim. Pe lângă evidenţierea redistribuţiei electronilor
între diverse canale, această figură arată tendinţa de creştere cu p a probabilităţii la marginile exterioare
ale regiunii de împrăştiere, ceea ce sugerează structuri sensibile la efecte de suprafaţă, şi deci potrivite
pentru aplicaţii ca senzori. 

   
Fig. 40                      (a)                                                                  (b)                                                                  (c)             

O tratare similară a impurităţilor  repulsive evidenţiază  aceeaşi  tendinţă de descreştere a maximelor  în
transmisie pe măsură ce p creşte şi o dependenţă aproape liniară a T cu energia pentru p = 1.5 (vezi Fig.
40(a)-(c) în care s-a reprezentat dependenţa de energie a T pentru p = 1, 1.1 şi, respectiv, p = 1.5, pentru un
numar crescător de canale). Deşi pentru  p = 1 se observă aceleaşi maxime largi de formă triunghiulară,
datorate  periodicităţii  structurii,  care  dispar  gradual  pentru  neomogenităţi  crescânde  ale  distribuţiei
impurităţilor, maximele par a fi mai robuste decât în cazul impurităţilor atractive, putând fi observate la
energii mici chiar pentru p = 1.5. Pragul de transmisie, poziţionat la 0.02 eV pentru p = 1, şi datorat formării
unei benzi interzise la energii mai mici, se deplasează la energii mai mari cu creşterea p.



Din nou, diferitele moduri se mixează, electronii fiind redistribuiţi între canalele deschise, neputându-se
identifica o comportare anume a probabilităţii de distribuţie şi a T cu p. Simulări ale modulului funcţiei de
undă arată că, în general, transmisia canalelor de ordin mai mic creşte cu  p, dar valoarea transmisiei şi
forma probabilităţii de distribuţie pentru canalele cu ordin mai mare sunt mai puţin influenţate de valoarea
lui p decât în cazul impurităţilor atractive. Spre deosebire de împrăştierea pe centri atractivi, în acest caz se
constată că modulul funcţiei de distribuţie este concentrat în regiunea centrală pentru anumite canale, ca
de exemplu pentru canalul 9 la  E = 0.134 eV (pentru care transmisia totală este minimă). Comportarea
funcţiei de undă în acest caz, reprezentat în Fig. 41(a)-(c) pentru p = 1, 1.1 şi, respectiv, 1.5, sugerează o
diminuare a senzitivităţii la efecte de suprafaţă.

    
Fig. 41                  (a)                                                                 (b)                                                                   (c)                 

Rezultatele  obţinute  în  cadrul  simulărilor  realizate  în  vederea  optimizării  creşterii  de  nanostructuri  cu
distribuţie neomogenă a impurităţilor au fost publicate în articolul [P7] şi au fost prezentate la o conferinţă
internaţională [C7].

Fabricarea nanofirelor cu distribuţie neomogenă a centrilor de împrăştiere

Simulările numerice prezentate anterior arată că o distribuţie neomogenă a centrilor de împrăştiere, fie ea
şi  ordonată,  are  un  efect  asupra  transportului  balistic  similar  cu  cel  al  unei  distribuţii  aleatoare  de
impurităţi,  acest  lucru fiind observabil  chiar şi  pe distanţe de propagare de zeci  de nm. În consecinţă,
concluzia a fost că efecte benefice pentru dispozitive electronice şi nanoelectronice bazate pe nanofire ar
putea  fi  evidenţiate  cu  precădere  în  cazul  în  care  nanofirele  sunt  segmentate.  Pentru  îndeplinirea
obiectivelor acestei etape a proiectului, au fost crescute electrochimic arii de nanofire de Ni (la început
uniforme, pentru a calibra metoda de creştere, şi ulterior segmentate de tip Ni/Cu) în nanoporii unui şablon
de alumină.

Sistemele  nanostructurate  pe  bază  de  Ni  sau  aliaje  ale  nichelului  sunt  importante  pentru  aplicaţii  în
domeniul senzorilor datorită, pe de o parte, proprietăţilor magnetice, iar pe de alta proprietăţilor catalitice
sau răspunsului  chimic  la  prezenţa  unor substanţe (eventual  după o funcţionalizare  corespunzătoare  a
suprafeţei). Este de subliniat faptul că atât răspunsul magnetic cât şi cel de natură chimică este puternic
dependent de compoziţie, dimensiune, formă şi morfologie.

Matrici de fire de Ni uniforme sau segmentate, inclusiv în sistemul Ni/Cu, au fost produse printr-o metodă
de tip şablon. Această metodă este una dintre cele mai utilizate pentru producerea de fire cu diametru
controlat, datorită versatilității ei [25-28]. Şablonul utilizat a fost alumina, în care a fost creată o matrice de
nanopori printr-un proces de anodizare controlată.

Procedura de obţinere a şablonului de alumină

Suportul este o plachetă de Si(111)/SiO2 (grosimea stratului de SiO2 fiind de 30 nm), curăţată în prealabil
prin ultrasonare într-o baie de solvenţi organici (benzen şi acetonă). Placheta este iniţial acoperită cu un
film de Au de 200 nm, depus prin pulverizare catodică în curent continuu (DC). Rolul filmului de Au este
unul dublu:

a) serveşte ca barieră de anodizare pe durata anodizării filmului de Al (depus ulterior);

b) constituie electrod de lucru în procesul electrochimic de anodizare, dar şi ulterior pe durata depunerii
electrochimice a nanofirelor.  

Al treilea strat este cel de Al, depus de asemenea prin pulverizare catodică DC (350 nm grosime). Procesul
de anodizare al filmului de Al a fost efectuat într-o celulă electrochimică dezvoltată de noi pentru un bun
control al temperaturii  băii electrolitice. A fost utilizată o configuraţie de lucru cu trei electrozi (cei doi



electrozi de lucru şi electrodul de referinţă – un electrod comercial de calomel saturat – SCE). Temperatura
de anodizare trebuie menţinută la valori în jur de 3-5oC, pentru a evita închiderea nanoporilor. Electrolitul
de anodizare constă într-un amestec de acizi oxalic şi fosforic, reacţia chimică completă fiind:

2Al + 3H2O → Al2O3 + 3H2                    (24)

Membrana de alumină obţinută prezintă o structură de nanopori cu densitate mare, morfologia tipică fiind
indicată în imaginea SEM din Fig. 42.

              
Fig. 42                                                                          Fig. 43

Curba crono-amperometrică înregistrată pe durata procesului de anodizare este prezentată în Fig. 43. Pot fi
observate cele trei etape ale procesului de anodizare:

1) formarea unui strat subţire de Al2O3 la suprafaţa catodului (filmului de Al), căruia i se asociază scăderea
bruscă iniţială a curentului;

2)  stabilirea  unui  echilibru  între  două procese  aflate  în  competiţie,  respectiv  dizolvarea oxidului   deja
format în regiunile unde câmpul electric este mai intens şi continuarea procesului de oxidare, competiţia
între aceste două procese ducând la formarea porilor;

3)  avansarea  porilor  până  la  electrodul  de  Au,  care  blochează  oxidarea,  moment  căruia  i  se  asociază
creşterea bruscă a curentului datorită scurt-circuitării electrolitului. 

Producerea matricii de fire de Ni

Firele de Ni au fost crescute în porii membranei de alumină printr-o procedură electrochimică. Depunerea
electrochimică prezintă avantajele utilizării unor echipamente nu foarte sofisiticate şi al unui preţ de cost
scăzut.  Combinată cu metoda șablon, depunerea electrochimică este de asemenea foarte versatilă, putând
fi aplicată pentru creșterea de fire din diverse materiale, metale sau semiconductori. Controlând parametrii
de creștere specifici ea permite depunerea de fire omogene sau segmentate [29-31]. Firele de Ni au fost
depuse electrochimic utilizând ca electrolit o baie Watts conţinând 225 g/L sulfat de nichel hexahidratat (

O6HNiSO 24  )  şi  30  g/L  clorură  de  nichel  hexahidratată  ( O6HNiCl 22  ).  Pentru  controlul  procesului
electrochimic a fost utilizat  un potenţiostat VoltaLab, controlat  de un calculator,  în configuraţia  cu trei
electrozi,  cu catodul de Au, un anod de platină şi  SCE ca electrod de referinţă. Temperatura pe durata
creşterii firelor de Ni a fost menţinută la 5oC, pentru a evita închiderea nanoporilor membranei.  Reacţia
care se dezvoltă la catod în aceste condiţii este:

Ni2+ + 2e- → Ni0                                                                                      (25)

O curbă crono-amperometrică tipică obţinută pe durata procesului de creştere a firelor în pori este arătată
în Fig. 44. 

La încheierea procesului  de umplere a porilor,  membrana şablon a fost  eliminată,  prin dizolvare într-o
soluţie alcalină de NaOH, matricea de fire de Ni rămânând astfel expusă. Figura 45(a)-(c) prezintă imagini
SEM ale matricii de nanofire crescute pe un set de electrozi de Au interdigitaţi, realizate cu diferiti factori



de  mărire.  După  cum  se  poate  observa  din  aceste  figuri,  nanofirele  cresc  doar  pe  suprafeţele
metalice/electrozii interdigitaţi, şi nu între electrozi.

 Fig. 44

     
Fig. 45                 (a)                                                         (b)                                                                  (c)

Acest tip de electrozi a fost utilizat în vederea dezvoltării unei aplicaţii, respectiv utilizarea în calitate de
sensor chimic cu detecţie capacitivă. În particular, a fost testat răspunsul senzorului la glucoză, utilizând un
sistem de detecţie de tip lock-in reprezentat schematic în Fig. 46. Avantajul acestui tip de senzor constă în
sensibilitatea lui crescută ca urmare a asigurării unui raport suprafaţă/volum foarte mare.

   Fig. 46

Răspunsul  capacitiv a fost evaluat prin spectroscopie de impedanţă, capacitatea fiind evaluată pe baza
expresiei:
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în care X şi Y sunt părţile reală şi imaginară ale semnalului de ieşire măsurat experimental, Vg este semnalul
de intrare, iar  f este frecvenţa semnalului de intrare. Răspunsul în frecvenţă al detectorului capacitiv pe
bază de fire de Ni, obţinut la diferite concentraţii de glucoză ale soluţiilor test este prezentat mai jos după
cum  urmează:  Fig.  47(a)  ilustrează  părţile  reală  şi  imaginară  ale  semnalului  de  ieşire,  iar  Fig.  47(b)
capacitatea determinată experimental pe baza ecuaţiei (26), concentraţiile soluţiilor test fiind indicate în
legenda figurii.

Fig.47                                      (a)                                                                                        (b)

Fig. 48

Curbele  de  etalonare  ale  detectorului  în  domeniul  de  concentraţii  studiat,  la  diferite  frecvenţe,  sunt
prezentate în Fig. 48. Datorită raportului mare suprafaţă/volum şi activităţii catalitice mari a Ni în procesul
de oxidare a glucozei, senzorii capacitivi pe bază de matrici de nanofire de Ni pot fi deci utilizaţi cu succes în
detecţia acestei substanţe.

Funcţionarea  matricii  de  nanofire  de  Ni  ca  sensor  pentru  glucoză  a  fost  prezentată  la  o  conferinţă
internaţionala [C8].

Producerea de nanofire segmentate în sistemul Cu/Ni

Acest sistem este interesant date fiind potenţialele aplicaţii pentru detecţia de câmp magnetic, exploatând
efectul magnetorezistiv.  

A fost utilizată tehnica depunerii  secvenţiale dintr-o singură baie electrolitică de tip Watts, conţinând o
soluţie de sulfat de nichel hexahidratat (225 g/l), clorură de nichel hexahidratată (30 g/l), acid boric (22,5
g/l) şi sulfat de cupru hidratat (4 g/l). A fost utilizată aceeaşi configuraţie de lucru cu trei electrozi indicată
mai  sus.  Două  curbe  de  polarizare/voltametrice  înregistrate  succesiv,  pe  durata  depunerii  firelor
segmentate Ni/Cu, sunt arătate în Fig. 49.



      
Fig. 49                                                                                   Fig. 50

Regiunea relativ plată în Fig. 49, în intervalul (-200 mV, -850 mV), corespunde depunerii unui compus Cu/Ni,
în  timp  ce  regiunea  (-850  mV,  -1200  mV)  corespunde  depunerii  unui  compus  mult  mai  bogat  în  Ni
(elementul cu cea mai mare concentraţie în electrolit).

Depunerea secvenţială este asigurată prin controlul potenţialului de electrod în pulsuri care variază între
valorile ce favorizează depunerea unuia sau altuia dintre metalele componente (Ni/Cu). Figura 50 prezintă
secvența  programată a  pulsurilor  potențialului  de  electrod (sus)  și  curentul  de  depunere/curba crono-
amperometrică  înregistrată  (jos).  Secvența  pulsurilor  este  de  0.5  sec.  la  -1100  mV  (potențial  care
favorizează depunerea speciei cu concentrația cea mai mare în electrolit, respectiv Ni) și 6.0 sec. la -120 mV
(potențial care favorizează depunerea Cu).
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Fig. 51                      (a)                                                                                                     (b)

Structura firelor din matricile obţinute a fost caracterizată prin difracţie de raze X. Spectrele de difracţie au
fost înregistrate cu ajutorul unui difractometru de înaltă rezoluţie (Bruker D8 Discover), utilizând radiaţia
Cu-Kα1  (λ = 1.5406 Å), într-o geometrie cu incidenţă razantă, pentru a creşte drumul optic al razelor X în
probă. Spectrele de raze X obţinute pentru două eșantioane cu baza pulsurilor la -1100 mV, respectiv -1000
mV, sunt prezentate în Fig. 51(a) si, respectiv, 51(b). Se confirmă creșterea conținutului de Ni cu deplasarea
spre potențiale mai negative. Picul (111) al Au este datorat electrodului de lucru (substratului).

Rezultate obţinute în etapa 2015 a proiectului

În  cadrul  proiectului,  etapa  aferentă  anului  2015  s-a  axat  pe  caracterizarea  electrică  a  unor  nanofire
neomogene  segmentate,  de  tipul  celor  fabricate  în  2014,  în  care  densitatea  de  purtători/centri  de
împrăştiere  este  variabilă  în  lungul  nanofirului,  şi  asupra  investigării  unor  posibile  aplicaţii  ale  altor
distribuţii  neomogene ale potenţialului  de  interacţie/împrăştiere.  Rezultatele  obţinute  sunt  detaliate  în
cotinuare.



Caracterizarea electrică a nanofirelor cu distribuţie neomogenă, segmentată, a purtătorilor/centrilor de 
împrăştiere

Simulările  numerice  obţinute  în  cadrul  etapei  din  2014  au  arătat  ca  nanofirele  segmentate,  în  care
distribuţia de purtători/centre de împrăştiere variază în trepte de-a lungul firului, au cel mai mare potenţial
de aplicaţii în dispozitive electronice şi nanoelectronice. În acest sens, în cadrul etapei din 2014 au fost
crescute electrochimic arii de nanofire segmentate de tip Ni/Cu în nanoporii unui şablon de alumină. După
cum am menţionat deja, aceste nanofire pot detecta câmpul magnetic pe baza efectului magnetorezistiv. 

Metoda de creştere a nanofirelor cu ajutorul şablonului permite producerea versatilă de fire cu diametru
controlat [25-28]. Şablonul utilizat pentru obţinerea matricii de nanofire segmentate Ni/Cu a fost alumina,
în care a fost creată o matrice de nanopori printr-un proces de anodizare controlată, descris mai sus. În
porii matricii de alumină au fost crescute nanofire segmentate printr-o procedură electrochimică [29-31].
La încheierea procesului de umplere a porilor, membrana şablon poate fi eliminată prin dizolvare în soluţie
alcalină.

Fig. 52          Fig. 53

                            

 Fig. 54

Procedura de depunere secvenţială a nanofirelor segmentate dintr-o singură baie electrolitică de tip Watts
a fost descrisă mai sus, controlul depunerii fiind asigurat prin variaţia în trepte a potenţialului de electrod
între valorile care favorizează depunerea unuia sau altuia dintre metalele componente (Ni/Cu). Figurile 52
şi 53 reprezintă imagini SEM ale nanofirelor segmentate Ni/Cu cu un diametru de 100 nm, în ultima imagine
putându-se observa uşor diversele segmente ce compun nanofirele. Prezenţa ambelor elemente, Ni şi Cu,



în  nanofire este confirmată de spectrul  de difracţie de raze X din figura 54.  În spectrul  de difracţie se
observă  şi  maxime  de  difracţie  corespunzătoare  Au  şi  Si,  folosite  ca  electrod  de  lucru,  respectiv
suport/substrat.

Fig. 55   Fig. 56

Una dintre problemele apărute în efectuarea măsuratorile  electrice a fost  contactul electric  cu aria  de
nanofire. Pentru a îmbunătăţi calitatea contactului, au fost depuse nanofire mai înalte decât şablonul, astfel
încât să se formeze regiuni metalice de suprafaţă mai mare deasupra şablonului. În Fig. 55 si 56 se observă
formarea unor aglomerări metalice, şi  respectiv formarea unui strat metalic continuu deasupra ariei de
nanofire,  ce  poate  fi  folosit  ca  şi  contact  electric.  Inset-urile  din  aceste  figuri  reprezintă  o  descriere
schematică  a  secţiunii  transversale  a  ariei  de  fire  depuse  în  porii  şablonului,  precum  şi  formarea
aglomerărilor/stratului continuu deasupra şablonului. Segmentele violacee corespund nichelului, iar cele
maro cuprului.

 Fig. 57

Caracterizări  electrice  ale  ariilor  de  nanofire  segmentate  au  evidenţiat,  după  cum  era  de  aşteptat,
dependenţe liniare ale curentului de tensiunea aplicată, interfaţa Ni/Cu fiind ohmica. Rezistenţa, obţinută
din  panta  caracteristicii  curent-tensiune,  are  valori  mici,  de  câţiva  ohmi,  corespunzând  caracterului
conductor  al  nanofirelor.  Rezistenţa  a  fost  măsurata  la  diferite  valori  ale  câmpului  magnetic  aplicat,
observându-se o dependenţă a acestui parametru de câmpul magnetic. Rezultatele obţinute, un exemplu
tipic fiind ilustrat în Fig. 57, sugerează posibilitatea detecţiei câmpurilor magnetice mici, de sub 0.3 T, cu
ajutorul ariei de nanofire Ni/Cu. Aceste rezultate au fost prezentate la o conferinţă internaţională [C9].
Scăderea  rezistenţei  cu  câmpul  electric  aplicat,  de  aproximativ  1.4%,  se  poate  explica  prin  efectul
magnetorezistiv,  observat  şi  în  alte  structuri  segmentate  din  materiale  feromagnetice  şi  diamagnetice
crescute de asemenea prin depunere electrochimică în porii unui şablon [32, 33].



Investigarea împrăştierii balistice pe potenţiale ondulate 

În cadrul tematicii acestui proiect, şi anume studiul analogiilor între propagarea luminii şi cea a electronilor
balistici [1, 2], am considerat oportună investigarea unor configuraţii de împrăştiere neomogene mai puţin
studiate, şi  anume regiunile cu indice de refracţie, respectiv energie potenţială, ce variază ondulator în
spaţiu. Plecând de la convingerea că orice concept nou în optică sau în mecanica ondulatorie poate duce la
concepte similare şi aplicaţii noi în nanoelectronică şi invers, am început studiul acestor structuri pornind
de la un articol recent [34] dedicat acestui subiect în cazul propagării undelor elastice. Scopul este de a
determina  modul  în  care  potenţiale  de  împrăştiere  ondulatorii  controlabile  influenţează  transmisia
electronilor balistici în semiconductori bidimensionali. În cazul configuraţiei studiate, ilustrate în Fig. 58,
atât energia potenţială cât şi numărul, perioada şi lăţimea regiunii de împrăştiere, reprezentată cu negru,
pot fi variate controlat cu ajutorul unui electrod de poartă de formă ondulată. Astfel de electrozi de poartă
sunt folosiţi  în unii  tranzistori cu efect de câmp [35], sau capacitori grafenă-pe-MoS2 [36], fără însă a fi
investigată propagarea balistică (cu menţinerea fazei electronilor în urma reflexiilor/împrăştierii) în astfel
de structuri. Având în vedere numărul mare de parametri care pot fi variaţi, ne aşteptăm să putem controla
mai  uşor  transmisia  electronilor  balistici,  studiul  de  faţă  investigând  potenţialele  aplicaţii  ale  acestor
structuri.

     
                                                       Fig. 58                                                                                            Fig. 59

Coeficientul de transmisie al electronilor a fost calculat folosind formalismul matricii R, detaliat anterior. În
cazul  configuraţiei  studiate,  regiunea de  împrăştiere  conţine un  potenţial  de  împrăştiere  ondulator  de
lăţime 1 nm, care se continuă cu un potenţial de împrăştiere uniform de aceeaşi lăţime în dreapta şi stânga
structurii. Parametrii variabili sunt: amplitudinea geometrică a ondulaţiei A, perioada , şi valoarea (pozitivă
sau negativă) a potenţialului de împrăştiere, notată V0. Toate simulările au fost făcute pe configuraţii cu 5
ondulaţii, în care lungimea potenţialului ondulator este 5.

Propagarea electronilor este descrisă de ecuaţia Schrödinger independentă de timp, în care Hamiltonianul
uni-particulă în aproximaţia masei efective este

)(
2

2

rW
m

H 
 ,                                                                                                                                                   (27)

cu  r =  (x,y)  vectorul  de poziţie  şi  valoarea masei  efective  m =  0.0655  m0 (caracteristică  pentru GaAs).
Configuraţia studiată este cea a unui gaz de electroni bidimensional (2DEG) cu lăţime W = 20 nm şi lungime
L = 120 nm, care include şi porţiuni uniforme spaţial ale potenţialului de împrăştiere. Amplitudinea  V0 a
potenţialului electrostatic poate fi variat între –1 eV şi 1 eV prin variaţia tensiunii de poartă.

Dependenţa coeficientului de transmisie, calculat în formalismul matricii R, de energia electronului E şi V0

este reprezentată în Fig. 59 pentru A = 0 (poartă uniformă) şi în Fig. 60 pentru A = 3, 6, and 9 (rândurile de
sus, central şi, respectiv, de jos) şi   = 16 nm, 18 nm şi 20 nm (coloanele din stânga, centru şi, respectiv,
dreapta). În toate cazurile regiunea albă din colţul din dreapta jos indică faptul că propagarea electronilor
nu este permisă datorită confinării  transversale, care impune o valoare minimă pentru energia primului
mod permis al structurii. Această energie minimă depinde de V0 şi devine nulă pentru V0 < –0.12 eV, când
efectul  confinării  spaţiale  a  electronilor  nu  se  manifestă  (o  energie  potenţială  negativă  aplicată  pe
electrodul  de  poartă  uniform,  mai  îngust  decât  regiunea  2DEG  induce  o  creştere  a  lăţimii  efective  a
structurii, în timp ce valori V0 pozitive induc o scădere a lăţimii efective a 2DEG).



Fig. 60

Figurile 59 şi 60 indică comportări diferite în cazul potenţialului de împrăştiere uniform şi ondulat. În primul
caz transmisia  creşte  uniform cu  numărul  de  canale  deschise,  în  timp ce  în  al  doilea  caz  dependenţa
transmisiei de E şi V0 este mai complexă, şi depinde de semnul lui V0. 

Forma coeficientului de transmisie pentru V0 pozitiv în Fig. 60 poate fi explicată prin formarea minibenzilor
în structura ce conţine bariere de potenţial periodice, a căror lăţime şi poziţie se deplasează spre energii
mai mari pe măsură ce înălţimea barierii creşte [37]. Pe de altă parte, valori  V0 negative corespund unei
structuri  de  împrăştiere  periodică  cu  gropi  de  potenţial  în  loc  de  bariere,  structură  ce  favorizează
interferenţele nu numai între funcţiile de unda electronice cuantice împrăştiate de gropi adiacente, dar şi în
interiorul unei singure gropi. Suprapunerea acestor interferenţe formează structura complexă din Fig. 60.

Pentru a înţelege în profunzime diferenţa între efectul unor bariere şi gropi de potenţial periodice asupra
funcţiei de undă împrăştiate, am înlocuit potenţialul de împrăştiere bidimensional ondulat cu un potenţial
unidimensional, constând din bariere/gropi cu aceeaşi dimensiune şi înălţime ca cele întâlnite de electroni
care se propagă la valori y diferite în Fig. 58. Configuraţia echivalentă unidimensională este reprezentată în
Fig. 61(a), liniile verticale continue (punctate) reprezentând poziţia regiunilor de împrăştiere pentru cazul
traiectoriilor electronilor (linii subţiri de acelaşi tip) cu  y = 0 (y diferit de 0); linia continuă gri ilustrează
potenţialul ondulator.  Lăţimea regiunilor de împrăştiere unidimensionale pentru  y diferit  de 0 este mai
mare decât pentru cazul y = 0, şi poziţia acestora nu mai este echidistantă într-o perioada , spre deosebire
de situaţia y = 0.

Figurile 61(b)-(e) ilustrează dependenţa coeficientului de transmisie de E şi V0 pentru traiectorii de-a lungul
y = 0, 0.33A, 0.66A şi, respectiv, 0.85A. Deoarece în problema echivalentă unidimensională nu s-a luat în
considerare continuarea uniformă în stânga şi dreapta a potenţialului de împrăştiere ondulator, regiunea în
care propagarea este interzisă datorită confinării transversale are aceeaşi lăţime, independent de valoarea
lui  V0. Lăţimea acestei zone de culoare albă este aceeaşi ca şi în Fig. 60 pentru V0 = 0. Din Fig. 61(b)-(e) se
observă că, deşi coeficientul de transmisie prezintă minibenzi similare pentru valori pozitive şi negative ale
V0, forma acestora devine cu atât mai disimilară cu cât  y (şi lăţimea regiunilor de împrăştiere) este mai
mare. Într-adevăr, pentru gropi de potenţial suficient de largi, ca în Fig. 61(e), se pot forma interferenţe în
interiorul acestora, care se suprapun peste interferenţele funcţiei de undă între gropi vecine. În acest caz,



în timp ce transmisia este inhibată de bariere largi, în zona cu V0 pozitiv, pentru valori negative ale acestui
parametru  interferenţele  constructive  în  gropile  cuantice  largi  generează  în  continuare  o  valoare
apreciabilă a transmisiei în interiorul minibenzilor. 

Fig. 61

Acest  model  simplu  unidimensional  permite  o  înţelegere  a  comportării  coeficientului  de  transmisie  în
problema de împrăştiere bidimensională. Mai precis, dependenţa transmisiei de E şi V0 în ultimul caz (vezi
Fig. 60) este similară cu cea reprezentată în Fig. 61(f), care este obţinută sumând contribuţiile traiectoriilor
cu diferite valori ale y. 

Potenţialul  de  împrăstiere  ondulat  afectează  şi  funcţia  de  undă  în  structură.  Exemple  ale  propagării
probabilităţii  de distribuţie nenormate în structura ondulată pentru modul fundamental la două energii
diferite ale electronilor sunt date în Fig. 62 şi 63 pentru  V0 = –0.5 eV şi, respectiv, 0.5 eV. Aceste figuri
ilustrează efectul continuării uniforme în stânga şi dreapta a potenţialului ondulat asupra funcţiei de undă:
pentru aceeaşi energie, funcţia de undă depinde de natura atractivă (V0 negativ) sau repulsivă (V0 pozitiv) a
potenţialului  de  împrăştiere  deoarece acesta  nu  este  aplicat  pe  întreaga lăţime a  structurii  ci  doar  în
regiunea centrală. În plus, aceste figuri arată efectul potenţialului de împrăştiere ondulat şi asupra fazei
funcţiei de undă transmise. De exemplu, în Fig. 62, sus, interferenţele constructive/maximele funcţiei de
undă apar în centrul structurii înaintea regiunii de împrăştiere ondulate, şi sunt înlocuite de interferenţe
distructive în urma împrăştierii.  Într-un alt exemplu, în Fig. 63, sus, funcţia de undă transmisă, deşi are
aceeaşi formă ca şi cea incidentă, are o altă perioada de oscilaţie în lungul axei x.

    
                                           Fig. 62                                                                                          Fig. 63

Simulările  numerice  arată  că,  pentru  un  potenţial  de  împrăştiere/electrod  de  poartă  de  formă  dată,
valoarea coeficientului de transmisie poate fi controlată prin aplicarea unui potenţial de poartă dorit. Acest
control nu este posibil/este nesemnificativ în cazul în care potenţialul de împrăştiere are aceeaşi lăţime dar
este uniform. 



Rezultatele  obţinute  subliniază  analogiile  între  propagarea  electronilor  balistici  şi  cea  a  undelor
electromagnetice.  Dacă  formarea  minibenzilor  este  cunoscută  în  cazul  propagării  luminii  prin  structuri
periodice, şi are ca aplicaţii dezvoltarea domeniului cristalelor fotonice [38], propagarea electronilor prin
gropi de potenţial periodic  are ca şi  analog optic  propagarea luminii  în structuri  anti-rezonante, de tip
ARROW (anti-resonant reflection optical waveguides) [39]. Acestea sunt mai puţin studiate, cel puţin din
punctul de vedere al analogiilor electroni balistici-radiaţie electromagnetică. Rezultatele prezentate mai sus
pot duce la generalizarea acestor analogii şi la identificarea unor posibile aplicaţii ale 2DEG cu potenţial de
împrăştiere ondulator. Aceste rezultate au fost publicate într-o revistă ISI [P8] şi au fost prezentate la o
conferinţă internaţională [C10].

Rezultate obţinute în etapa 2016 a proiectului

Etapa 2016 a proiectului a avut ca scop compararea rezultatelor experimentale obtinite in 2014 si 2015 cu
simularile  numerice  (activitatea 3.4).  Însă,  pentru că  ariile  de nanofire  segmentate  Ni/Cu caracterizate
electric în etapa din 2015 au rezultate promiţătoare ca senzori  de câmp magnetic,  am considerat utilă
extinderea cercetărilor experimentale şi  în 2016, pentru a investiga efectul structurii  nanofirelor asupra
caracteristicilor  magnetice,  şi  în  special  asupra  magnetorezistenţei,  definită  ca  0/ RR ,  unde

)0()( RBRR   si )0(0 RR  , B fiind câmpul magnetic aplicat.

        
Fig. 64                                                                                   Fig. 65

În acest scop, au fost fabricate noi arii de nanofire segmentate Ni/Cu, urmând procedura deja folosită în
etapele anterioare ale proiectului, cu diferite lăţimi ale perioadei Ni+Cu. Astfel, au fost fabricate nanofire cu
un diametru mediu de 90 nm şi o lungime de 700 nm care conţin 5, respectiv 10 perioade Ni+Cu. In Fig. 64
şi 65 sunt prezentate două imagini SEM ale unor arii de nanofire care ajung aproape până la suprafaţa
şablonului  şi,  respectiv,  formează  clustere  metalice  deasupra  şablonului.  Aceste  clustere  sunt  utilizate
pentru o contactare optimă a ariilor de nanofire.

După  fabricare,  a  fost  măsurată  rezistenţa  transversală  (în  câmp  magnetic  perpendicular  pe  direcţia
nanofirelor)  a  ariilor  de  nanofire  Ni/Cu  segmentate  în  funcţie  de  câmpul  magnetic  aplicat,  rezultate
obţinute tipice fiind reprezentate în Fig. 66(a) pentru nanofire cu 5 perioade de Ni+Cu şi, respectiv, 66(b)
pentru nanofire ce conţin 10 perioade. 

Rezultatele obţinute confirmă faptul că magnetorezistenţa creşte cu creşterea câmpului magnetic, ceea ce
este de aşteptat, precum şi faptul că magnetorezisteţa este mai mare pentru nanofire cu distanţă mai mică
între regiunile feromagnetice de Ni/cu perioade mai mici. Din nou, ultimul rezultat poate fi uşor explicat în
nanofire individuale sau în arii de nanofire puţin dence prin existenţa unei interacţii dipolare mai puternice



între segmente de Ni de-a lungul firului în acest caz. În aceste situaţii în nanofire în care segmentele de Ni
au un raport lungime/diametru mic, cuplajul între segmente de Ni este dominant antiferomagnetic, iar
pentru fire în care acest raport este mai mare este favorizat cuplajul feromagnetic [40]. În ceea ce priveşte
axa de uşoară magnetizare, aceasta îşi schimbă direcţia în funcţie de raportul lungime/diametru, neexistând
însă consens cu privire la direcţia acesteia pentru un raport lungime/diametru dat (mare sau mic) [40, 41].

      
Fig. 66                                       (a)                                                                                             (b)

Pe de altă parte, în cazul unei arii de nanofire segmentate cu densitate mare, cum sunt cele obţinute în
cadrul  acestui  proiect,  pot  exista  şi  interacţiuni  semnificative  între  segmente  de  Ni  aparţinând  unor
nanofire adiacente. Din acest motiv o modelare/prezicere a răspunsului magnetic al unei astfel de arii de
nanofire este foarte dificilă, rezultatele experimentale putând varia de la o arie de nanofire la alta, deşi
aceste arii au fost obţinute în condiţii similare.

Un alt efect controversat este dependenţa magnetorezistenţei cu temperatura. După cum se observă din
rezultatele experimentale din Fig. 66(a)-(b), magnetorezistenţa la temperatura camerei (300 K) este mai
mare decât la temperaturi mai scăzute, de 200 K, de exemplu. Acest rezultat, deşi benefic din punct de
vedere al aplicaţiilor, nu reflectă un comportament obişnuit în literatura de specialitate, motiv pentru care
măsurătorile au fost reluate pe mai multe arii de nanofire. Rezultatele obţinute nu au fost însă concludente,
în  unele  arii  de  nanofire  magnetorezistenţa  având  chiar  valori  pozitive  şi  negative  pentru  diferite
temperaturi. O astfel de situaţie este ilustrată în Fig. 67, curbele fiind trasate pentru temperaturi între 100
K şi 300 K, cu o variaţie de 50 K, curbele cu puncte mai deschise la culoare corespunzând unor temperaturi
mai mari. Din motivul pe care l-am specificat mai sus, şi anume dependenţa interacţiunii între segmente de
Ni de configuraţia particulară de segmente din aria studiată, un astfel de rezultat nu este surprinzător.

Fig. 67

În urma cercetării bibliografice creşterea magnetorezistenţei cu temperatura în nanofire de Ni individuale şi
în arii  de nanofire [42, 43] a fost asociată cu schimbarea direcţiei anizotropiei magnetice pe măsură ce



temperatura creşte. Cauza acestei schimbări a direcţiei este stresul termic datorat coeficienţilor diferiţi de
expansiune termică a Ni şi a mediului înconjurător. Trebuie remarcat că aceşti coeficienţi termici depind şi
de diametrul nanofirelor, în general scăzând cu acest parametru. 

Deoarece,  aşa  cum am arătat  mai  sus,  răspunsul  magnetic  depinde de mulţi  parametri,  este  necesară
continuarea investigaţiilor experimentale pentru a elucida răspunsul magnetic al unei arii date de nanofire
ţinând cont şi de comportarea contactelor  în condiţii de stres mecanic şi/sau termic deoarece contactarea
nanofirelor în cazul nostru nu se face individual ci face prin intermediul clusterilor metalici de deasupra
şablonului. Astfel de investigaţii suplimentare sunt în afara obiectivului prezentului proiect. 

Rezultatele  obţinute  referitor  la  folosirea  ariilor  de  nanofire  Ni/Cu  segmentate  ca  detectori  de  câmp
magnetic au fost trimise spre publicare [P9] şi au fost comunicate la mai multe conferinţe internaţionale
[C12, C14-C17].

În ceea ce priveşte acordul/dezacordul dintre simulările numerice şi rezultatele experimentale precizăm
următoarele:

- simulările numerice cu ajutorul formalismului matricii R au fost efectuate pe structuri semiconductoare în
condiţii de transport balistic în prezenţa impurităţilor atractive sau repulsive

- simulările numerice au arătat că orice distribuţie neomogenă de impurităţi,  chiar dacă este ordonată,
afectează transportul de sarcină similar cu o distribuţie aleatoare de centri de împrăştiere. Efectul net este
de  a  atenua  minimele  şi  maximele  relative  ale  coeficientului  de  transmisie  al  electronilor  datorate
interferenţelor între funcţii de undă reflectate de diverse interfeţe, şi de a favoriza o dependenţă aproape
liniară a curentului de tensiune, caracteristică unui transport de sarcină difuziv

-  din  punct  de  vedere  experimental  este  inevitabilă  apariţia  unei  distribuţii  dezordonate,  şi  probabil
neomogene de impurităţi în nanofirele crescute în porii şablonului de alumină. Ca atare, este de aşteptat ca
transportul de sarcină să fie difuziv, chiar şi în nanofire conductoare. Faptul că experimentele pe care le-am
efectuat au fost realizate pe nanofire metalice, în care drumul liber mediu între două ciocniri este foarte
mic, condiţiile de existenţă a transportului balistic nefiind satisfăcute, chiar la temperaturi relativ scăzute,
nu este deci relevant în ceea ce priveşte compararea cu simulările numerice 

- consecinţa studiului teoretic asupra unei distribuţii neomogene de centri de împrăştiere este deci că o
tratare fenomenologică a transportului de sarcină poate fi utilă în înţelegerea răspunsului magnetic al unei
arii de nanofire segmentate de Ni/Cu, de exemplu. Simulări de tipul matricii R nu aduc neapărat ceva nou/o
mai bună modelare a sistemului decât o tratare (semi)clasică

- cu toate acestea, chiar şi  o tratare fenomenologică a sistemului de nanofire crescute experimental în
cadrul proiectului nu poate fi făcută fără investigaţii suplimentare privind relaţia între structura/morfologia
ariei  de nanofire  şi  răspunsul  magnetic  al  acesteia.  Astfel  de investigaţii  sunt  în  afara  scopului  acestui
proiect, care a avut ca obiect evidenţierea analogiilor între propagarea luminii şi cea a electronilor în regim
(cuasi)balistic. În plus, aşa cum a fost menţionat deja, rezultatele experimentale pe nanofire individuale sau
arii  de  nanofire  de  Ni  şi/sau  Ni/Cu  nu  concordă  unele  cu  altele,  o  înţelegere/descriere  a  răspunsului
magnetic în astfel de sisteme de dimensionalitate redusă depinzând foarte mult de configuraţia/interacţia
între segmentele de Ni din cazul particular studiat

- sumarizând, în urma investigaţiilor experimentale asupra folosirii ariilor de nanofire segmentate Ni/Cu ca
detectori  de  câmp magnetic,  considerăm că pentru fabricarea unui  detector  cu  răspuns previzibil  este
necesar  în  primul  rând  ca  porii  şablonului  să  fie  mult  mai  rari,  astfel  încât  să  nu  existe  interacţii
semnificative  între  segmente de  Ni  poziţionate  pe  nanofire  adiacente.  Doar  în  acest  caz  putem limita
studiul teoretic şi deci modelarea cu şanse de succes a răspunsului magnetic al sistemului la comportarea
unui singur nanofir segmentat în câmp magnetic

- pe de altă parte, trebuie precizat că folosirea formalismului matricii R în studiul unor sisteme balistice cu
analog optic a dus la rezultate interesante teoretic şi cu aplicaţii practice în sisteme în care distribuţia de
centre de împrăstiere este periodică. Astfel, a fost sugerată o metodă inedită de modulare a transmisiei
electronilor prin aplicarea unor potenţiale pozitive sau negative pe o poartă cu profil ondulator, mai puţin
lată decât gazul de electroni bidimensional



- chiar şi în cazul unei interfeţe între medii diferite şi omogene analogia electroni balistici-lumină a condus
la  aplicaţii  neaşteptate.  De  exemplu,  am  arătat  în  cadrul  acestui  proiect  că  direcţia  de  propagare  a
electronilor  balistici  poate  fi  modulată  de o simplă  interfaţă  între  un material  cu  un elipsoid  al  masei
efective izotrop şi unul în care acest elipsoid nu este izotrop şi este înclinat faţă de interfaţă

-  ultimele  două predicţii  teoretice  nu au putut  fi  însă  demonstrate  experimental  în  cadrul  proiectului,
tehnologia necesară fabricării dispozitivelor sugerate de simulările numerice nefiind accesibilă centrului de
cercetare în care a fost implementat proiectul

-  în concluzie considerăm că rezultatele experimentale obţinute în cadrul  proiectului  pot fi  descrise de
modele teoretice şi simulate cu ajutorul algoritmilor dezvoltaţi (chiar cu modele fenomenologice în anumite
cazuri)  dacă  se  cunosc  interacţiile  magnetice  între  segmentele  feromagnetice  de  Ni  obţinute  în  porii
şablonului. Acest lucru necesită însă investigaţii suplimentare, în afara scopului proiectului. Pe de altă parte,
considerăm, bazaţi  şi  pe referinţe bibliografice de specialitate,  că algoritmii  dezvoltaţi în  cadrul  acestui
proiect pot simula transportul de sarcină în sisteme cu distribuţii arbitrare, inclusiv neomogene, de centri
de împrăştiere, şi că rezultatele prezise de simulările teoretice făcute în cadrul acestui proiect pot şi vor fi
demonstrate experimental folosind tehnologii avansate
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