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Proiectul PN-II-ID-PCE-2011-3-0224, cu titlul
Analogii intre transportul electronilor in nanostructuri si propagarea luminii

este dedicat studiului detaliat al analogiilor intre transportul electronilor in nanostructuri si propagarea
undelor electromagnetice, avind scopul de a dezvolta analogii care nu au fost studiate teoretic si/sau
experimental pana in prezent. Nanostructurile studiate includ semiconductori obisnuiti, in care electronii
sunt descrisi de ecuatia Schrédinger si grafend, in care electronii satisfac o ecuatie de tip Dirac. in primul
caz, analogiile sunt justificate de similaritatea formala dintre ecuatia Schrodinger independenta de timp si
ecuatia Helmholtz, pe cand in al doilea caz functia de unda spinoriala in grafena poate fi pusa in
corespondenta cu starile de polarizare ale luminii, cu componentele campului electromagnetic, sau cu
propagarea luminii Tn structuri fotonice hexagonale fara banda interzisa. Intentia cercetarilor care fac
obiectul acestui proiect este ca, prin evidentierea diferentelor si similaritatilor dintre propagarea
electronilor si fotonilor, sa contribuie la dezvoltarea unor dispozitive noi bazate pe analogia electron-foton
precum si la aprofundarea fintelegerii transportului de sarcina in nanoconductori dezordonati cu o
distributie neomogena si asimetrica a centrilor de imprastiere.

Prima parte a proiectului (2011-2012) este dedicatd studiului analogiilor intre propagarea electronilor
balistici descrisi de ecuatiile Schrédinger sau Dirac si propagarea luminii, a doua parte (2013-2016) fiind
rezervata simuldrilor numerice si investigatiilor experimentale a transportului electronic in nanoconductori
dezordonati, cu distributie spatiala neuniforma a centrilor de imprastiere.

Rezultate obtinute in etapa 2011 a proiectului

n etapa aferenta anului 2011 s-au evidentiat efectele polarizarii luminii asupra analogiilor electron balistic-
camp electromagnetic, studiu ce reprezinta activitatea 1.1 din proiect. Transportul balistic are loc in
nanostructuri cu dimensiuni mai mici decat distanta medie Tntre doua ciocniri ale electronului cu alti
electroni sau cu impuritatile prezente in materialul semiconductor.

Polarizarea campului electromagnetic influenteaza propagarea luminii prin conditiile impuse la interfata
dintre doua medii cu constante optice (in particular, indici de refractie) diferite si deci trebuie luatd in
considerare in stabilirea unei analogii cantitative electron balistic-camp electromagnetic.

Influenta polarizdrii asupra analogiilor dintre lumina si electroni balistici descrisi de ecuatia Schrédinger

in conditii de transport balistic stationar, functia de undd ¥ a electronilor cu masa efectivd m si energie
constanta E in materiale semiconductoare obisnuite satisface ecuatia Schrodinger independenta de timp
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unde V este energia potentiald. Aceasta ecuatie este formal similara cu ecuatia Helmholtz satisfacuta de
fascicule de lumind monocromatice cu frecventa w si vector de unda k in medii cu permitivitate electrica &
si permeabilitate magnetica i constante si (presupuse) izotrope [1]:

VIF +k’F =0. (2)
n (2), F reprezint3 orice componentd a campurilor electric E sau magnetic H, iar k = w+/eu =| k |. Vectorii
E, H si k sunt ortogonali si formeaza un sistem de referinta drept.

Desi din ecuatiile (1) si (2) rezulta cd ¥ poate fi echivalat cu orice componenta a cdmpurilor E si H daca k
este inlocuit cu vectorul de unda al electronilor ¥, unde |y |= ¥ = y/2m(E V') /7, analogii cantitative intre



setul de parametrii relevanti pentru electroni, m si (E—V), si respectiv pentru lumind (@, € si p) la
propagarea printr-o succesiune de regiuni cu parametri diferiti dar constanti, ca in Fig. 1, depind de
polarizarea campului electromagnetic, care determina conditiile de continuitate la interfata. Pe langa

aceste conditii impunem si egalitatea vitezei de grup, data de 1/,/eu pentru unde plane electromagnetice,

si respectiv de Re[in¥ - VY™ /m]/| ¥ [*=ny/m pentru electroni.
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Vom considera ca planul de incidenta al campului electromagnetic/fasciculului de electroni este (xy), si vom
utiliza indicii 1 si 2 pentru a desemna valorile parametrilor in mediul de incidenta 1 si, respectiv, mediul de
transmisie 2. In acest caz, indiferent de polarizarea luminii, componentele tangentiale la interfatd ale k si ¥
se conserva, conditie cunoscuta sub numele de lege Snell, si care poate fi exprimata ca

k1 sin@;;, = kysin@, = kpsinéy, y18in6;, = y1sin 6, = y2sinb;, (3)

de unde rezultd 6, =0;,. In (3) 0n, 6, si O; sunt unghiurile de incidents, reflexie si transmisie ale
campului electromagnetic/fasciculului de electroni. Alte conditii la interfata, dependente de polarizarea
campului electromagnetic, impun continuitatea componentelor tangentiale ale E si H, in timp ce in cazul
electronilor ¥ si (V¥ - X)/m trebuie sa fie continue la interfatd, cu x versorul pe directia x.

Pana in prezent, un set de parametri analogi pentru propagarea electronilor si luminii au fost gasiti doar in
cazurile Tn care radiatia electromagnetica este polarizata TE (transversal electric) sau TM (transversal
magnetic) [1]. Tn primul caz, componenta (unicd) a cAmpului electric E polarizat in lungul axei z riméne
perpendiculara pe planul de incidentda si poate fi echivalatd cu ¥, iar in al doilea caz, H ramane
perpendicular pe acest plan in cursul refractiei cAmpului electromagnetic, componenta (unicd) a acestuia
fiind analoaga functiei de unda electronice. Directiile campurilor E si H pentru polarizarile TE si TM sunt
ilustrate in Fig. 2. Pentru ambele polarizari, TE si TM, este posibilda o echivalare unitara a campului
electromagnetic cu functia de unda electronica prin intermediul potentialului vector A, care satisface
ecuatia (2) [2]. Relatiile intre A si E si H sunt E = —iwA si, respectiv, H =(VxA)/u dacid potentialul
scalar al radiatiei electromagnetic este zero.

Tn cadrul Etapei 2011 a proiectului, am studiat problema echivalarii functiei de und4 scalara a electronilor
cu potentialul vector al luminii polarizate liniar la un unghi « fata de axa z. Cazul o = 0 reprezinta unda TE,
iar pentru @ = 7/2 se obtine unda TM. Pentru a obtine un set de analogii care s3 regdseascd parametrii
corespunzatori cazurilor TE si TM pentru diverse valori ale «, a fost necesara gasirea in prealabil a unor noi

seturi de parametri analogi pentru undele TE si TM, deoarece in [2] masa efectiva, energia electronilor si
chiar functia de unda erau echivalate in cazurile TE si TM cu parametri cu dimensionalitati diferite.

Pentru aceasta, am exprimat componentele incidentd, reflectata si transmisa ale functiei de unda
electronice ca

Winexpliy1(xcosbi, + ysinb;,)], ¥rexpliyi(—xcosb, + ysinb,.)], Yrexpliy2(xcosb; + ysinb;)], (4)

si componentele similare ale potentialului vector pentru o unda TE ca

A, zexpliki(xcos iy + ysiniy)], A, zexpliki(—xcosOy + ysinb,)], A, zexplika(xcosb; + ysinby)]- (5)



Punand conditiile de continuitate la interfata x = 0 pentru functia de unda electronica si pentru
componentele tangentiale ale E si H avem conditiile

k k
L 08O (Win — Wy ) = L2 cosO, ¥, 08O (Ain — 4y) = 22 cos 0, 4, (6)
mj m?3 H H2

la care se adauga similaritatile intre k si ¥ si intre 1/\/; si NY/m . Forma similara a conditiilor la limit& si a
numarului de unda si vitezei de grup pentru functia de unda electronica si campul electromagnetic duce la
gisirea setului de analogii din Tabelul 1. Tn acest caz, masa efectivd, permitivitatea electricd si
permeabilitatea magnetica au fost scrise ca un produs: m = mom;, € =&0&r, K= UOUr, CU MY mMasa
electronului liber si €0 si to parametrii vidului, parametrii cu indice r reprezentdnd marimi relative.

Indicele de refractie in cazul cAmpului electromagnetic este definit ca n = /&, 1) .

Tabel 1. Set de parametri analogi electron balistic-lumina pentru diferite polarizari ale campului
electromagnetic

Functie de unda Camp electromagnetic
lectronics
electronica TE ™ Polarizat la un unghi a
¥ A ver/ prd \/A“2 +(&r /,u,»)Ai exp[iarctan(y/&, / yy tana)]
2(E-V)/m ® 0] 0
ENE-V . .
( ) ér Hr N \/(gr cos2a+,ur sin? o) /(uy cos’ a + & sin’ a)
r Hr ér N \/(,ur cos®a +&rsin’ @) /(ercos® a + - sin’ )
mo/2E E0HO E0 10O E0HO

Similar, in cazul polarizarii TM expresiile potentialului vector incident, reflectat si transmis sunt

A;,(Xxsin 6, — ycosBip)expliki(xcos by + ysinbiy)],  Ar(xsin6, + pcosd,.)expliki(—xcos O, + ysinb,)],
A, (xsin6 — ycos6;)explika(xcosb; + ysinby)] - (7)
conditiile de continuitate la interfata pentru componentele tangentiale ale E si Himpunand

k k
(i + 47) =2 4,

7 M2 (8)
€080, (Ain — Ar) = cos b A

Setul de noi parametri analogi pentru electroni si cAmp electromagnetic este prezentat in Tabelul 1. Dupa
cum se poate observa, parametrii analogi pentru cazurile TE si TM au aceeasi dimensionalitate.

O situatie mai complicatd apare pentru o unda liniar polarizat la un unghi « fatd de axa z. In acest caz,
notand cu 4| = Acosa si 4] = Asina, potentialul vector incident, reflectat si transmis se pot scrie ca

[Ay,inZ + ALJ.n (xsin6;, — ycosbiy)]expliky (xcos b, + ysinbi,)],
[,z + A, . (xsinB + ycos6y)]exp[iki(—xcosb, + ysinby)], 9)
[z + A, ,(Xsin6 — ycosO;)]explikz(xcosb; + ysinby)],

iar conditiile la interfata devin
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Conditiile la interfata (6, stanga) si (10) nu permit gasirea unui set de parametri analogi direct, deoarece in
(10) intervin atat termeni care depind de cos() cat si termeni care nu depind de aceasta functie. Cu toate
acestea, se poate obtine un set de parametri electron-lumina analogi (vezi Tabelul 1) prin adunarea celor
douad ecuatii (10) si compararea rezultatului cu conditiile la interfata pentru electroni. Pentru a sublinia
caracterul diferit al termenilor cu aceeasi orientare obtinuti in urma adunarii ecuatiilor (10), a doua ecuatie
a fost inmultita Tn prealabil cu numarul imaginar i, ceea ce a permis echivalarea functiei de unda electronice
Cu un numar complex.

{ (Alin + 4),r)Z — (ALin — ALr)ycosOin = A| 12— AL 1y cosO;

Dupa cum se observa din Tabelul 1, setul de parametri obtinuti pentru lumina polarizata liniar la un unghi «
se reduce la seturile corespunzitoare polarizarilor TE si TM in limitele respective. Insa, spre deosebire de
cazurile TE si TM, acest set de parametri nu poate fi utilizat direct pentru a proiecta structuri optice cu
acelasi coeficient de reflexie R sau transmisie T ca si cel al nanostructurilor corespunzatoare pentru
electroni, pentru ca R in cazul undei polarizate liniar la unghi o se obtine din [3]

R=| A/ Ain = (cosa)? Rrg + (sina)? Reas = (cosa)® | Ay / Apin |* +(sine)® | ALy / ALin | (11)
adica se obtine tratdnd componentele TE si TM independent.

Unghiul a poate fi folosit insa ca parametru usor variabil experimental Tn structuri optice care simuleaza
propagarea electronilor balistici cu diferite energii. De exemplu, in Fig. 3 este reprezentata dependenta de
energie si unghi de incidenta a coeficientului de reflexie pentru un fascicul de electroni in conditiile V1=0,
V2=0.2 eV, m=0.08mo, si ma=0.15mq, in timp ce In Fig. 4 este prezentatd dependenta lui R de o si Oin
la 0 interfatd intre doud medii nemagnetice cu n1= 1, n2 = 2.5. Tn ambele cazuri valorile mari corespund
unor regiuni inchise la culoare (R ia valori intre 0 si 1).
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Acelasi coeficient de reflexie R pentru campul electromagnetic si fasciculul de electroni se poate obtine
coreland parametrii a si E. De exemplu, in Fig. 5 se prezintd o astfel de corelatie pentru cazul considerat
mai sus al electronilor/luminii incidente la unghiurile 40°/50° (linie continua), 15°/50° (linie punctatd) si
60°/77° (linie intreruptd). Merita observat faptul ca alegerea unor unghiuri de incidenta diferite pentru
electroni si lumina flexibilizeaza alegerea parametrilor optimi pentru sisteme cuantice/optice cu acelasi R.

Influenta polarizdrii asupra analogiilor intre componentele cGmpului electromagnetic si componentele
spinoriale ale functiei de undd in grafena

Datorita masei efective nule a purtatorilor de sarcina in grafena si a relatiei de dispersie liniara a acestora,
similara cu cea intalnita Tn cazul fotonilor, analogia dintre propagarea purtatorilor de sarcina in grafena si a
campului electromagnetic pare a fi mai evidenta. Cu toate acestea, nu s-a reusit pana in prezent deducerea
unui set de parametri analogi grafena/lumina deoarece purtadtorii de sarcind in grafend posedd o
proprietate pur cuantica, care nu are analog clasic: chiralitatea.



Grafena este un cristal bidimensional, pe care il presupunem extins in planul (xy), format din atomi de
carbon aranjati intr-o structura periodica hexagonala [4]. Functia de unda spinoriald in grafena, cu

componente wT = (w1,y2) (Tindicd transpozitia), satisface ecuatia

0 Yx —iyy w1 w1
=(E-V
nVF[VxHVy 0 L/zj ( )(v/zJ (12)

unde vr = c/300 este viteza Fermi si ¥x si ¥y sunt componentele vectorului de unda y al purtatorilor de
sarcind de-a lungul directiilor x si y, cu numar de undd 7 =| 7 |. Relatia de dispersie obtinuta din (12) este
liniara: £ =V £nmvr |y |, semnul pozitiv sau negativ corespunzand starilor de tip electron, respectiv gol.

Coeficientul de reflexie la interfata a douad regiuni cu energii potentiale diferite se poate gasi exprimand Tn
fiecare regiune functia de unda ca o suprapunere de unde care se propaga in directii x opuse:

w1 o Aexp(iyxcos0) + Bexp(—iypccos )
= exp(iyysin 6) . . ; , (13)
78] s[Aexp(iyxcosf +i0) — Bexp(—iyxcosO —i0)]

si punand conditia la limité ca ‘P sa fie constanta la interfatd. In (13), s = sgn(E£ —V) . Legea Snell devine
(E-=1)sin6 = (E —V2)sin6 (14)

iar coeficientul de reflexie se poate scrie ca

. . 2
spexp(ify) — s exp(ifr) |
spexp(—if)) + 52 exp(i02)|

(15)

Functia de unda spinoriala in grafena a fost pusa in corespondenta cu starile polarizate ale luminii [5], fard a
se reusi gasirea unor conditii la limita similare, sau cu un camp electromagnetic TE [6], fara a se gasi un set
de parametri similari. Analogia grafena-lumind pentru o unda liniar polarizata la un unghi ¢, ca si in cazul de
mai sus, este studiata pentru prima data in cadrul Etapei 2011 a acestui proiect.
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Aceeasi abordare ca si in cazul electronilor Schrédinger duce la o corelare intre E si c. In Fig. 6 este
prezentata dependenta de unghiul de incidenta si energie a coeficientului de reflexie al electronilor din
grafena pentru cazul 7 =0, V2 =0.2 eV, iar in Fig. 7 este ilustrata corelatia dintre E si o cand se doreste
acelasi coeficient de reflexie si in cazul optic, considerand parametrii dati mai sus referitor la Fig. 4. Curbele
continue, cu linie punctata si linie intrerupta corespund electronilor/luminii incidente la unghiurile 15°/75°,
15°/70° si respectiv 25°/75°. Dupa cum rezulta din Fig. 7, acelasi R in cazul electronilor poate fi obtinut in
cazul optic intr-un interval mai mare sau mai mic pentru E alegand unghiuri de incidenta diferite pentru
campul electromagnetic. Intervalul de energie E este ales astfel incat purtatorii de sarcina din grafena sa fie
electroni; un tratament similar se aplica insa si golurilor, care transporta sarcina electrica daca E < 0.2 eV.
De asemenea, Fig. 7 arata ca analogia cantitativa electron/lumina pe un interval larg de energii nu se poate
intotdeauna realiza pentru un singur unghi de incidenta. De exemplu, pentru a acoperi intervalul R din cazul
electronilor cu energii intre 0.2 eV si 0.5 eV, poate fi necesar ca analogul optic sa fie iluminat la doua



unghiuri de incidenta, in fiecare caz variindu-se si polarizarea, astfel incat intervalul pentru coeficientul de
reflexie sa fie acelasi ca si in cazul electronilor (vezi, de exemplu, curba cu linie continud, pentru care nu s-a
gasit o solutie pentru a care sa corespunda unor energii E mai mari decat 0.36 eV).

Desi in simularile de mai sus, indiferent de ecuatia satisfacuta de electroni (Schrodinger sau Dirac), s-a
considerat cazul unei interfete intre doua medii cu caracteristici diferite, rezultatele se pot extinde si pentru
o succesiune de regiuni cu diferite Iatimi daca, pe langa conditia de egalitate a coeficientului de reflexie la
fiecare interfata este pusa si conditia de adaptare de faza:

k 08 Oopt Lopt =y €08 O Lei (16)

unde indicii opt si el se referad la cazul optic, si respectiv electronic, si Lopr, Le; sunt latimile regiunilor
strabatute de fascicule optice si de electroni.

Spre deosebire de setul de parametri analogi electroni/lumina folosit pana acum, care impunea variatia
frecventei luminii sau a indicilor de refractie pentru a se obtine acelasi R ca si in cazul electronilor care
traverseaza structuri formate dintr-o succesiune de regiuni cu parametri diferiti, folosirea polarizarii luminii
ca parametru usor controlabil experimental ofera posibilitatea realizarii mai facile a unor structuri optice
care sa aiba aceleasi caracteristici de reflexie si transmisie ca si nanostructurile balistice corespunzatoare.

Rezultatele obtinute Tn cadrul prezentului proiect in etapa aferenta anului 2011 au fost publicate in revista
ISI (publicatia [P1]).

Rezultate obtinute in etapa 2012 a proiectului

Tn etapa aferenta anului 2012 au fost studiate analogiile desemnate ca activitdtile 1.2 (Studiul analogiilor
intre optica si propagarea electronilor in medii anizotrope/heterostructuri de tip 11), 1.3 (Studiul analogiilor
intre propagarea luminii in metamateriale si nanostructuri), si 1.4 (Studiul analogiei intre spin/campul
magnetic aplicat in nanostructuri si starile de polarizare ale luminii) Tn proiect. De asemenea, au fost
dezvoltati algoritmi de calcul pentru studiul nanostructurilor neomogene si dezordonate.

Analogii intre cGmpul electromagnetic si electronii balistici ce satisfac ecuatia Schrédinger in medii
anizotrope/heterostructuri de tip Il, metamateriale sau in prezenta efectelor de spin

in ceea ce priveste activitatea 1.2, bazandu-ne pe analogia cu refractia amfotericd a luminii [7], am
demonstrat ca la interfata dintre un mediu izotrop, notat cu 1, si unul anizotrop, desemnat ca mediul 2

(vezi Fig. 8) densitatea de curent a electronilor j se refractd la un unghi ¢ ce diferd de unghiul de refractie
al vectorului de unda k, 6>, aceste unghiuri fiind identice in mediul izotrop 1: ¢1 = 61 . Pentru cazul concret
al unei interfete intre cristalul izotrop Bi,Se; si cristalul anizotrop Bi,Tes, in care elipsoidul masei efective
este oblic fatd de interfatd, am ardtat ca semnele unghiurilor ¢ si 62 pot fi diferite pentru un interval larg

de unghiuri de incidenta (vezi Fig. 9), coeficientul de transmisie al electronilor fiind semnificativ in tot acest
interval, dupa cum se vede din Fig. 10.
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Ca aplicatie a acestui fenomen, am aratat ca o sursa punctiforma de electroni, cu o divergenta unghiulara
de 60° poate fi colimata dupa refractia la interfata Bi,Ses/Bi,Te; aflatd la x = 4 nm in Fig. 11, divergenta



acesteia Agn = $2(30°) — 2 (—30°) scdzand fatd de valoarea initiald. Tn plus, fasciculul de electroni poate fi
directionat la un unghi ¢sr = [¢2(30°) + ¢ (-30°)]/2 . Traiectoriile electronilor sunt reprezentate cu linii rosii
in Fig. 11, liniile albastre indicand sursa virtuala de electroni, iar dependentele de energia electronilor a
unghiurilor A¢y si @5 sunt ilustrate in Fig. 12. Figura 13 reprezintd probabilitatea de a gdsi un electron ce

traverseaza interfata la x = 4 nm, oscilatiile din partea stanga a figurii indicand interferenta intre functia de
unda incidenta si cea reflectata.
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Aceste rezultate, care sugereaza un nou mecanism de manipulare a electronilor balistici, au fost publicate
intr-o revista ISI [P2] si prezentate la o conferinta internationala [C1].

Propagarea electronilor in heterostructuri de tip Il implica o corelatie intre functiile de unda in banda de
conductie si valentd, w¢ si ¥y, functia de unda totalda avand (pana la un factor de faza) forma

vl =wewy)=(,B), unde B=nPk/(E-E,), cu k=[(E - E.)E - Ey)]"'>/mP numirul de unda, P
determind corelatia intre benzile de conductie si valentd si £c,v sunt marginile benzilor de conductie si

valenta [8]. Aceasta functie de unda este similara vectorului Jones Jr =(Ex,Ey), unde Exy sunt

componentele pe axele x,y ale cAmpului electric ce se propagd pe directia z [3]. Tn particular, functia de
unda in heterostructuri de tip Il este identica vectorului Jones a luminii polarizate la un unghi 6 fata de axa
x, cu tan@ = B . Corelatia intre energia electronilor E si unghiul de polarizare 6 al luminii este reprezentat
in Fig. 14 cu linie continua pentru InAs, variatia acestui unghi la interfata InAs/AISb, A8, fiind reprezentata
cu linie punctata; interfata este similara unui dispozitiv ce roteste unghiul de polarizare al luminii.

in ceea ce priveste activitatea 1.3, am aritat ci echivalentul electronic al unui metamaterial optic, cu
constante dielectrice £ < 0, i < 0, este un mediu periodic constand din straturi notate cu 1 si 2, cu latimi
d =dy =d>, mase efective m >0, my <0 si energii potentiale £—-11 <0, E—-V2>0, inconjurate de
straturi cu min, Moyr >0, E > Vi, Vour . in acest regim de metamaterial transmisia T printr-o structurd cu N
perioade are o valoare semnificativa chiar daca numerele de unda k; =[2m;(E - V,')]”2 /n,i=1,2,in ambele
straturi componente sunt imaginare, dupa cum se observa din Fig. 15 in care m; =0.04mg, V1 =0.4 eV,
my =—0.02mg , V=0, mjy = myy: = 0.03mg, Vi =Vour =0, si N =10, d = 2 nm (linie continua), N=10, d =
3 nm (linie punctata) si N =5, d = 2 nm (linie gri). Acest rezultat generalizeaza clasa de nanostructuri
similare metamaterialelor Tn optica [9], cu caracteristici de propagare specifice.
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Parametrii importanti pentru circuite electronice de finalta frecventa sunt timpii de transfer prin
nanostructuri. De aceea, am studiat dependenta de energia electronilor incidenti in regim de metamaterial

a timpului de intarziere 7pin = NOArg(t)/OE], relevant pentru pulsuri de electroni cvasi-monoenergetici, si
a timpului de traversare 7 = [dx/vg(x), relevant pentru fascicule de electroni monoenergetici; Vg (X)

este viteza de grup a electronilor care se propaga pe directia x. Pentru cazurile din Fig. 15, aceste
dependente sunt reprezentate cu acelasi tip de linie in Fig. 16 si respectiv Fig. 17, timpii fiind normalizati la
timpul de traversare al structurii de I3time L=N(d1+d2)+d] in absenta mediului periodic,

70 = Lmj, /mkin . Se observa ca exista intervale de energie in care Tph <70, structura periodica accelerand
transportul electronilor, dar intotdeauna (cel putin pentru exemplul considerat) 74 > 7¢.

Ten/To Te/To

s s s — E (V) [, s s s — E(&V)
0.2 0.25 0.3 0.335 0.4 Fig. 16 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 Fig. 17
Rezultatele obtinute au fost publicate intr-o revista ISI (publicatia [P3]) si prezentate la o conferinta
internationala [C2].

n ceea ce priveste activitatea 1.4, am aritat ci propagarea stirilor de polarizare ale luminii, reprezentate
prin vectori Jones JT =(Ex,Ey), este analoaga transportului electronilor prin nanostructuri in prezenta

efectului Rashba [10]. Efectul Rashba este un cuplaj spin-orbita ce separa starile energetice ale electronilor
Cu spin sus si jos datorita campului electric local, perpendicular pe interfata unei heterojonctiuni si datorat
asimetriei la inversie a structurii. Intr-un gaz de electroni bidimensional aflat in planul (x,y) in prezenta
efectului Rashba (sau a cdmpului magnetic echivalent B =2ak/gup) Hamiltonianul este
2k2

Hop =n"k”/2m+ a(kyox —kxoy), unde « este coeficientul Rashba, Ox,y sunt matricile Pauli si kx,y

sunt componentele vectorului de unda k al electronilor pe directiile x,y. Functiile proprii ale electronilor cu
spin sus si jos sunt date (panda la un factor de fazd) de I//I = (cos(¢/2),—sin(¢/2)),

w! = (sin(¢/2),cos(¢/2)) cu ¢ =arctan(ky /ky), si sunt similare vectorilor Jones perpendiculari ai luminii

polarizate liniar la unghiul —¢/2 si 7/2—-¢/2 fatd de axa x, respectiv luminii polarizate circular
stanga/dreapta [3]. O aplicatie interesanta a acestei analogii este transportul electronilor printr-o interfata
intre o regiune in care efectul Rashba este absent si o regiune n care acest efect este prezent. La incidenta
normala spinul electronilor incidenti pe interfata sufera o precesie, ca si in cazul efectului Faraday optic, in
timp ce la incidenta oblica un fascicul de electroni cu spini de orientare data se refracta in doua fascicule cu
spini orientati perpendicular pe vectorii de unda ai celor doua fascicule.

Acest ultim fenomen este analog refractiei duble in optica ce se intalneste in cristale uniaxiale, cu indici de
refractie ordinari si extraordinari n. si n, . Efectul Rashba este dificil de observat in gaze bidimensionale de
electroni deoarece electronii nu au aceeasi energie, nu sunt incidenti pe interfata sub acelasi unghi, spinul
acestora nu poate fi precis controlat si, de obicei, efectul Rashba este insotit de alte fenomene cum ar fi
efectul Dresselhaus [11] ce contribuie cu termenul B(kxox —kyoy) la Hamiltonianul electronilor. Analogia
cu optica clasica poate determina care dintre acesti factori este cel care limiteaza cel mai drastic observarea
efectului Rashba. Un rezultat interesant este ca, daca se modifica coeficientul Dresselhaus astfel incat
B = o, functia de und3 este independentd de impulsul electronilor, ceea ce creste probabilitatea ca efectul
Rashba sa fie observat.

O analogie calitativa electron-camp electromagnetic in cazul efectului Rashba poate fi gasita impunand, de
exemplu, conditia ca pentru un cristal cu ng si n. date, unghiul de incidenta optic 0] este ales astfel incat



unghiul de propagare al undei extraordinare, 9, , este egal cu unghiul de propagare ale electronilor cu spin
sus sau jos in AlGaN/GaN in prezenta efectului Rashba, unghiul de propagare al undei extraordinare, Je¢,
fiind dedus din legea Snell. Tn Fig. 18 sunt prezentate cu linii negre sau gri ca functie de «, normat la
ap =M 2e/mq , solutiile gdsite pentru unghiurile de propagare optice corespunzdtoare electronilor cu
energie E = 0.25 eV incidenti la 15° pe mediul Rashba cu spin jos sau, respectiv, sus, pentru no= 1.67 si ne =
1.55. Dependente similare, in functie de energia electronilor sunt reprezentate in Fig. 19, pentru a =Qy.

01,00,0¢ (degree) 61,00,0; (degree)

50 40 ¢
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Tn prezenta efectelor Rashba si Dreselhaus, cdnd B =a, analogul optic al gazului de electroni este un
cristal uniaxial cu axa optica oblica fata de interfatd, la unghiul y. Punand conditia ca unghiurile de
propagare si reflexie a electronilor cu spin jos si a undei optice extraordinare sa fie egale, dependenta
inclinarii axei optice de energia electronilor cu spin jos incidenti la un unghi de 15° este ilustrata in Fig. 20
pentru @ = f=0.05a (linie continud neagri), 0.07ao (linie punctatd neagra), 0.lag (linie intrerupta
neagra), 0.15a¢ (linie continud gri) si 0.2a¢ (linie punctatd gri). Pentru altd conditie, de exemplu,
egalitatea unghiurilor de propagare electronice si optice extraordinare pentru y = 20°, de exemplu, unghiul
de incidenta pe cristalul uniaxial variaza cu energia electronilor ca in Fig. 21. Rezultatele obtinute cu privire
la analogia intre campul electromagnetic si electroni in prezenta interactiunii spin-orbita au fost publicate
in [P6].
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Analogii intre electronii balistici ce satisfac ecuatia Dirac si cmpul electromagnetic in medii girotrope si
electro-optice, complex conjugate si in cristale fotonice cu puncte Dirac

Aceste analogii cuprind activitatile desemnate in proiect ca 4.2 (Proiectarea unor structuri in care
componentele campului electromagnetic se propaga similar sarcinilor electrice in dispozitive bazate pe
grafenad), 4.3 (Studiul efectelor de polarizare asupra analogiilor intre cristale fotonice cu puncte Dirac si
grafenad), si 4.4 (Studiul efectelor diferitelor conditii la limita asupra analogiei intre campul electromagnetic
si grafend). Tn cursul investigatiilor am observat ci activitatea 4.4 nu poate fi tratatd separat de 4.2 si 4.3,
astfel incat raportarea se refera la doua teme: analogia camp electromagnetic-grafena (care cuprinde 4.2 si
4.4) si analogia cristale fotonice cu puncte Dirac-grafena (care cuprinde 4.3 si 4.4).



n ceea ce priveste analogia camp electromagnetic-grafend am ardtat ca propagarea sarcinilor electrice in
grafend, caracterizata prin chiralitate, este similara propagarii luminii prin medii girotrope si electro-optice
si prin medii complex conjugate. In particular, ecuatia Dirac pentru functia de unda spinoriala in grafena,

1//T = (w1,w2), $i ecuatia ce descrie propagarea stdrilor de polarizare ale luminii cu vector de unda ¢ intr-

un mediu cu coeficient girotropic y si coeficient electro-optic £ sunt similare [12]:

E-Nyr)_[ O kx —iky ) w1 @1k — ) Ex) (0 B-ir|Ex (17)
nwr \y2 kx +iky 0 w2 ) 0 Ey B+iy 0 Ey)’

cu ko = w/c . In consecintd, coeficientul de transmisie al electronilor cu viteza Fermi v¢ printr-o interfat3
intre doua medii cu potentiale V diferite in grafena (Fig. 22(a)), tgr, si raportul intre amplitudinile starilor
de polarizare eliptice, independente, ale luminii, ?pol, este similar, adicd pol =itgr, dacad schimbarea starii
de polarizare A0 =arctan(y/f) a luminii la trecerea printr-o interfatd intre mediile 2 (aer) si 1
(CdosMngsTe), ca in Fig. 22(b), este corelata corespunzator cu unghiul de incidenta al electronilor in grafena.
Dependenta dintre A0 si @1, respectiv dintre raportul intre cAmpul magnetic (ce determind ) si cdmpul
electric (ce determind f) si @1 este ilustrat in Fig. 23, pentru intervalul de unghiuri de incident3 in care o
astfel de analogie cantitativa exista.
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n cel de-al doilea caz, propagarea electronilor printr-o interfatd in grafend este pusd in corespondentd cu

propagarea luminii printr-o interfatda aer/ mediu complex conjugat (Fig. 22(c)), in care constantele
dielectrice relative sunt complexe: & = m(a+1ib), y, = a—ib, dar indicele de refractie n = (s:r,ur)l/2 =
[m(a® +b%)]"/2 este real [13]. Dacd m = 1, a = 1.5 si b = -0.05, coeficientul de transmisie in cazul optic,
teem, este identic cu tgr dacd F =[cosdy(sing —singn)]/[1+cos(¢ + ¢2)]— Im[teen] = 0. Aceastd relatie
poate fi indeplinitd intr-un interval larg de unghiuri de incidenta ale luminii, 6° < 01 < 42°, curbele rosie,
continua si albastra, punctata din Fig. 24 corespunzand unghiurilor optice de incidenta de 10° si 40°.
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Rezultatele obtinute, ce confirma faptul ca chiralitatea electronilor in grafena poate fi simulata in sisteme
optice clasice, au fost publicate intr-o revista ISI (publicatia [P4]) si prezentate la o conferinta internationala
[C3] si la un seminar Heraeus international (prin doua contributii, [C4] si [C5], prima fiind invitata).



in ceea ce priveste analogia cristale fotonice cu puncte Dirac-grafend, studiul a pornit de la faptul c& se
observa puncte Dirac in cristale fotonice doar pentru polarizarea TE, nu si pentru polarizarea TM a luminii.
In primul caz ecuatia Dirac sub forma

0 vp (kx —iky) (1) ksl
(VD(kx i) 0 ](%J =2(w - COD)(\PZJ (18)

(similara cu cea din grafend) este satisfacuta de stdrile Bloch degenerate Wi2 in colturile primei zone
Brillouin, cu vp viteza luminii in mediul omogen si @p frecventa in punctul Dirac. Analogia grafena-cristale
fotonice cu puncte Dirac a fost abordata din perspectiva propagarii prin regiuni cu relatie de dispersie
liniard, tip grafena, inconjurate de regiuni in care lumina satisface ecuatia Maxwell, respectiv de regiuni in
care electronii satisfac ecuatia Schrédinger. O astfel de problema a fost tratata separat in optica [14] si in
dispozitive bazate pe grafena [15], rezultatele obtinute sugerand ca tranzitia intre ecuatii Maxwell-Dirac-
Maxwell in cazul fotonilor sau Schrédinger-Dirac-Schrodinger in cazul electronilor ducand la scaderea
transmisiei fatda de cazul in care o astfel de transformare a ecuatiei ce guverneaza propagarea
fotonilor/electronilor nu are loc. Avantajul coreldrii rezultatelor din optica si grafena este ca se poate
propune si fabrica un cristal fotonic care sa simuleze propagarea electronilor in grafena cu contacte. Studiul
este cu atat mai important cu cat influenta electrozilor asupra performantelor dispozitivele cu grafena nu
este pe deplin inteleasa. Analogia folosita permite fabricarea unei structuri optice care, pentru diferite
polarizari ale luminii, sa simuleze fie propagarea electronilor prin grafena cu contacte fie propagarea
electronilor printr-un material semiconductor in prezenta contactelor metalice; analogia opticd/mecanica
cuantica in a doua situatie este mai bine inteleasa.

Analogiile grafena-cristal optic nu sunt unice n sensul ca depind de conditiile de continuitate ale functiei de
unda la interfata contact/grafena. De exemplu, dependenta transmisiei electronilor de energie si unghiul de
incidenta variaza in functie de conditiile de continuitate. Nu exista motive pentru care una sau alta dintre
conditiile la limita intre contacte, in care electronii satisfac ecuatia Schrodinger, si grafena sa fie favorizate.
Tn consecintd, fabricarea unui cristal fotonic si studiul transmisie prin acesta ca functie de unghiul de
incidenta ar putea elucida problema conditiilor la interfata potrivite intre grafena si contacte metalice sau
semiconductoare. Importanta practica a acestui studiu este gasirea contactelor potrivite pentru obtinerea
unei transmisii cat mai mari in dispozitivele bazate pe grafena. De exemplu, in Fig. 25 (a) si (b) este
reprezentata dependenta transmisiei de masele efective, m] si m3, ale electronilor din contacte, pentru
doua conditii la limita diferite. Se poate observa din aceste simulari ca, in functie de conditiile la limita,
transmisia optima este obtinuta pentru contacte identice sau nu.
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Dezvoltarea unor algoritmi de calcul pentru studiul nanostructurilor neomogene si dezordonate

Pe langa activitatile intense in vederea dezvoltadrii unor analogii intre electronii balistici si campul
electromagnetic, s-a inceput dezvoltarea unor algoritmi de calcul pentru studiul transportului electric in
nanostructuri dezordonate si neomogene [16]. Transportul Tn acest tip de nanostructuri a facut obiectul
unor simulari intense Tn 2013 Tn vederea gasirii unei configuratii care sa reprezinte cel mai apropiat analog
pentru un mediu optic care amplifica sau absoarbe radiatia electromagnetica.



Dificultatea majora in tratarea transportului de sarcina in structuri nanometrice, tratate ca sisteme cuantice
deschise, este determinarea functiilor de unda pentru un interval suficient de larg de energii, necesar in
rezolvarea sistemului ecuatiilor cuplate Schrodinger si Poisson. Formalismul matricii R permite o
solutionare eficientd a acestei probleme din punct de vedere al timpului de calcul. Acesta presupune
parcurgerea a doud etape: (i) determinarea valorilor proprii ale energiei pentru problema asociata
sistemului fizic considerat, cu conditii la capete fixate, (ii) determinarea functiilor de unda si a coeficientilor
de transmisie pentru fiecare energie cu un cost computational mult redus.
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Tn acest scop, in cadrul formalismului matricii R sistemul fizic analizat este divizat intr-o regiune internd Q,
(“regiunea de Tmprastiere”, in care au loc interactiile propriu-zise) si o regiune externa Q;, corespunzand
contactelor (semi-infinite, invariante translational, cu un potential de confinare care defineste canalele de
transport). Geometria problemei este descrisd in Fig. 26. In acest caz, functia de und3 a unui electron
incident Tn canalul v din contactul s este

w(reQuE) =LV 2[exp(—ikyzs)dy (FLs) + X Sy (E)expliky'zs ) (rLs)] (19)

elementele matricii de imprastiere S fiind legate de functiile de transmisie prin T}, (E) =| Sy, (E) [*. Tn
regiunea de Imprastiere functiile de unda sunt solutii ale ecuatiei Schrodinger stationare in potentialul self-
consistent Wse(r), si sunt dezvoltate dupa sistemul complet format de functiile de unda x;(r) ale unei
probleme Wigner-Eisenbud auxiliare cu energii proprii E;. Pentru a gasi matricea S se determina intai
functia R definita ca

R(r,rs E) = —(0 1 2m)Y, 71(r) ) (F) (E — E}) (20)

si apoi S prin relatia S = [7 + (i/m)Rk][I - (i/m)Rk]", unde I este matricea unitate, R este matricea cu

elemente determinate de functia R iar xk este o matrice diagonala cu elemente determinate de numerele de
unda ale electronilor incidenti in diferite canale.

Pentru implementarea numerica a formalismului matricii R am utilizat o metoda iterativa self-consistenta
pentru a rezolva sistemul cuplat al ecuatiilor Schrédinger si Poisson, in care se poate utiliza o procedura de
mixare liniard pentru potentialul self-consistent sau una de tip Broyden. Sectiuni ale codului numeric
dezvoltat sunt paralelizate, ceea ce duce la o reducere semnificativd a timpului de calcul. Dezvoltarea
acestor algoritmi de calcul ne permite lucrul cu structuri neomogene. Intentia este sa studiem
neomogenitati geometrice si neomogenitati de dopare/de concentratii de purtdtori pentru a vedea care
dintre aceste configuratii poate fi considerata ca fiind cel mai apropiat analog pentru un mediu optic activ.

Rezultate obtinute in etapa 2013 a proiectului

Tn etapa aferentd anului 2013 au fost realizate simuliri intense ale transmisiei electronilor inh nanostructuri
neomogene si dezordonate. Toate simuldrile ficute au folosit metoda matricii R. Tn acest sens, au fost
folosite rezultatele obtinute in cadrul proiectului in ultima parte a anului 2012, cand au fost dezvoltati
algoritmi de calcul paralelizati care permit studierea structurilor neomogene; acesti algoritmi au fost
optimizati in prima parte a anului 2013.



Obiectivul etapei din 2013, si anume studiul transportului electronilor in nanostructuri neomogene si
dezordonate, isi propune stabilirea unei analogii cu propagarea luminii in medii dezordonate active.
Aceasta analogie nu a mai fost studiatd pand acum in literatura de specialitate. in cazul luminii, s-a stabilit
ca pragul de localizare in structuri dezordonate depinde de caracterul omogen sau neomogen al distributiei
centrilor de imprastiere [17]. Confinarea spatiala a luminii favorizeaza localizarea undelor electromagnetice
cu anumite lungimi de unda datorita dependentei de lungimea de unda a interferentei induse in structurile
cu dimensionalitate redusa [18]. Tn plus, dacd mediul optic este activ, adicd absorbant sau amplificator,
pragul de localizare al luminii depinde si de coeficientul de absorbtie, care distruge localizarea fotonilor
deoarece inhiba interferenta luminii imprastiate, respectiv de coeficientul de castig, care favorizeaza
localizarea prin amplificarea luminii retroimprastiate [17,18].

Aceste considerente au dus la analizarea analogiilor lumina-electroni in medii dezordonate active dintr-o
noua perspectiva. In mediile optice active intensitatea luminii scade sau creste cu distanta de propagare,
depinzand de caracterul absorbant sau amplificator al mediului. Pe de altd parte, in cazul electronilor
curentul (considerat de obicei ca marime similard intensitatii optice) este constant de-a lungul
conductorului. In consecintd o neomogenitate spatiald in cazul propagérii electronilor nu poate fi decat un
conductor in care concentratia electronilor liberi, dimensiunea transversala a conductorului sau
concentratia centrilor de imprastiere variaza spatial.

Tn stabilirea configuratiei unei nanostructuri neomogene analoage unui mediu optic activ dezordonat, care
face obiectul activitatii 1.1, am luat in calcul si consideratii practice in stabilirea configuratiei de inters. Cazul
in care dimensiunea transversala a conductorului variaza spatial nu prezinta utilitate din punct de vedere al
aplicatiilor, astfel Tncat aceasta situatie nu a fost investigata. Pe de alta parte, dacd am avea o variatie
spatiala a concentratiei de electroni ar apare un camp electric intern, fara echivalent optic, cu exceptia
mediilor in care indicele de refractie variaza spatial; astfel de medii, in special cele dezordonate, sunt dificil
de fabricat. n consecintd, am considerat c& o variatie spatiald a imprastierii electronilor este mai apropiata
de un mediu optiv activ dezordonat, si am ales acest caz pentru investigatii numerice. in plus, aceasta
situatie are relevanta practica deoarece in timpul fabricarii nanostructurilor, in particular a nanofirelor,
dezordinea/distributia centrilor de imprastiere poate apare gradual.

Odata ce am stabilit configuratia de interes, primele simuldri au vizat o nanostructurda omogena
bidimensionald, cu o distributie dezordonata a centrilor de imprastiere (a impuritatilor). O astfel de
structura este prevazuta a fi studiata in cadrul activitatii 1.2. Am studiat transportul de sarcina, in particular
transmisia, in astfel de nanostructuri cu impuritati atractive sau repulsive modelate ca arii de potentiale
Gaussiene distribuite

(rq _Ra)2

Vir)=2,Voexp| - 5
20

(21)

unde ry sunt centrele unui grid patratic si R, sunt alese arbitrar in regiunea de imprastiere, functie de un
parametru de ordine. Potentialul de imprastiere Vy este —1 eV pentru impuritati atractive si 1 eV pentru
impuritati repulsive iar deviatia standard o = 1 nm este pastrata aceeasi pentru toate centrele. Gradul de
ordine 7 defineste deplasarea centrelor de imprastiere fata de gridul 10x10 patratic: R, = Rg +0R cu
OR=L(A-n)nx+L(1-n)r2y, unde L = 80 nm este latura regiunii de imprastiere iar 71,2 sunt numere
aleatoare intre O si 1. Pentru 1 = 1 sistemul este ordonat, cazul 17 = 0 corespunzand unei dezordini
complete. Am presupus ca regiunea patrata de imprastiere este marginita de contacte ideale, masa efectiva
a electronilor in dispozitiv fiind m = 0.065m , valoare intalnita in GaAs.

Parametrul de interes este transmisia electronilor intre contactele sursa si drend, 7sp. Mentionam ca in
toate simularile facute, prin transmisie intelegem transmisia totald, prin toate canalele deschise (valoarea
normatd a conductantei), astfel incat acest parametru poate lua valori supraunitare. In cazul conductorilor
bidimensionali valoarea transmisie este determinata de numarul canalelor deschise. Acest parametru a fost
reprezentat in figurile care urmeaza dupa ce a fost mediat peste 100 esantioane cu dezordini distincte.



Figura 27 ilustreaza transmisia pentru cazul centrilor de imprastiere atractive, pentru valori ale 77 de 1.000,
0.994, 0.990, 0.986, 0.980, 0.970, 0.960, 0.940, 0.900, si 0.000, curbele respective fiind plasate de sus in jos
in regiunea A. Tn 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 ca maximele abrupte ale transmisiei au tendinta
de a se aplatiza cu scaderea ordinii, iar regiunea interzisa, aflata intre 0.06 si 0.1 eV pentru un sistem
complet ordonat, dispare pe masura ce 7 scade la valori de 0.97-0.98. Aceasta regiune interzisa este un
efect de superlatice. Existenta acestei regiuni interzise in cazul centrilor de imprastiere atractive se poate
observa si din platoul care apare in integrala coeficientului de transmisie, reprezentata in Fig. 28. Aceasta
figura sugereaza prezenta unei tranzitii de faza pentru 7 in intervalul [0.97,0.98].
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Dependenta de energie a Tsp in cazul centrilor de imprastiere repulsivi este ilustrata in Fig. 29. Curbele
descresc Tn amplitudine pentru valori 77 de 1.000, 0.990, 0.985, 0.980, 0.970, 0.000, 0.920. Ca si in cazul
centrilor de Tmprastiere atractivi, maximele se aplatizeaza cu cresterea dezordinii, si valoarea de prag a
energiei, de la care transmisia are valori semnificative, scade odata cu cresterea 7. Acest ultim efect poate
fi explicat printr-o reducere a eficientei retroimprastierii de catre reteaua ordonata de centri repulsivi.
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Diferenta semnificativa intre efectele centrilor de imprastiere atractivi si repulsivi este evidentiata si de
dependenta de energie a transmisie integrate totale, reprezentata in Fig. 30 cu linie neagra si, respectiv,
rogie. Din aceasta figurd se observa ca transmisia integrata scade abrupt la o anumita valoare a 77 pentru
impuritatile repulsive, si creste rapid pentru cele atractive. Originea acestui fenomen este in studiu.
Simularile numerice arata ca se poate schimba valoarea si dependenta de energie a coeficientului de
transmisie prin introducerea (intentionata sau nu) a unor impuritati de un anumit tip: atractive sau
repulsive. Rezultatele obtinute pana in prezent au fost raportate la conferinta internationala [C6].

Trebuie remarcat ca studiul transmisiei in conductori dezordonati prezinta o complexitate mult mai mare
decat imprastierea luminii pentru ca tipul centrilor de imprastiere poate fi variat: acestia pot fi fie atractivi
fie repulsivi, transportul purtatorilor de sarcina fiind diferit in aceste cazuri. Aceste doua tipuri de centre de
imprastiere nu au corespondent optic. Cele doud tipuri de medii active in opticd (absorbant sau



amplificator) nu pot fi echivalate cu impuritatile atractive sau repulsive in cazul transportului electronilor
deoarece in ultimul caz se modifica tipul imprastierii si nu doar amplitudinea cAmpului/functiei de unda.
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Un studiu al influentei celor doua tipuri de impuritati, atractive si repulsive, asupra transmisiei electronilor
in nanostructuri neomogene puternic confinate spatial este prezentat in Fig. 31 si, respectiv, Fig. 32.
Structura bidimensionala a avut o latime W = 40 nm si o lungime L = 160 nm, cele N = 100 impuritati
considerate fiind plasate ordonat (in nodurile unui grid egal distantat pe directia transversala y si ne-egal
distantat pe directia longitudinald x) dar distribuite spatial conform unei legi polinomiale. Mai exact,
concentratia impuritatilor a fost aleasa de forma

L
N (X) = nomx™, Inm (x)dx =N (22)
0

n Fig. 31 si 32 sunt prezentate rezultatele transmisiei pentru m = 1, 1.5, 2, 2.5 si 3, cu linie neagra fiind
reprezentata valoarea transmisiei in cazul in care nanoconductorul nu contine nici un centru de
imprastiere. Prima constatare, aparent surprinzatoare, este ca transmisia se comporta similar pentru cazul
centrilor de Imprastiere atractivi si repulsivi. Comportarea in trepte a transmisiei, cu un prag al energiei la
fiecare treapta Tn cazul centrilor de Tmprastiere repulsivi (Fig. 32), urmadreste transmisia unui
nanoconductor ideal (fara impuritati), pragul energiei fiind Tn acord cu rezultatele prezentate in Fig. 29. De
asemenea, comparand Fig. 27 si 29 cu Fig. 31 si 32, se observa ca impuritatile distribuite neomogen dar
ordonat au un efect similar asupra transmisiei ca si dezordinea introdusa intr-o retea de centri de
imprastiere distribuiti omogen. Tn particular, structura in trepte a transmisiei se estompeazd cu cat
neomogenitatea este mai pronuntata si valoarea coeficientului de transmisie scade, scaderea fiind mai
accentuata pentru centrii de imprastiere atractivi.

Rezultatele simularilor din Fig. 31 si 32, desi au permis echivalarea distributiei neomogene dar ordonate a
centrilor de Tmprastiere cu o crestere a dezordinii intr-un sistem omogen, nu au relevat diferente intre
centrele de Tmprastiere atractive si repulsive, lucru datorat (tindnd cont si de Fig. 27 si 29) unei confinari
prea puternice a sistemului, in care caracterul interactiei electron-impuritate nu se poate manifesta plenar.

Din acest motiv, am considerat un nanoconductor bidimensional mai lat, cu dimensiuni W =L = 80 nm, in
care am distribuit cele N = 100 impuritati intr-un mod ordonat, conform legii polinomiale (22). Rezultatele
obtinute Tn cazul centrilor de imprastiere atractivi sunt prezentate in Fig. 33, un detaliu al acestei figuri
putand fi observat in Fig. 34. Comparand aceste figuri cu Fig. 27 se pot trage urmdtoarele concluzii: (i)
pentru m mici (neomogenitati moderate) coeficientul de transmisie se comporta similar cu cazul unei
distributii omogene de impuritati ordonate, (ii) cu cresterea parametrului m (pe masura ce neomogenitatea
creste) regiunea interzisa, manifestatd prin valori practic nule ale coeficientului de transmisie 7Tsp se
deplaseaza spre energii mai mici si valoarea Tsp scade (in cazul dezordinii, regiunea interzisa nu se
deplaseaza), (iii) comportarea oscilatorie a coeficientului de transmisie se manifesta pentru toate valorile
m, fiind rezultatul interferentei functiei de unda in reteaua de centri de imprastiere dispusi ordonat. Pe de
altd parte, comportarea globald a transmisie este similard celei din cazul sistemului omogen dezordonat. in



toate cazurile, valoarea Tsp este mult mai mica decat transmisia intr-un nanoconductor fara centri de
imprastiere, reprezentata cu linie neagra in Fig. 33.
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Dependenta de energie a coeficientului de transmisie pentru impuritatile repulsive pozitionate ordonat dar
neomogen este ilustrata in Fig. 35, un detaliu al acestei figuri fiind prezentat in Fig. 36. Observam ca Tsp
este mai mare decat in cazul impuritatilor atractive, in acord cu rezultatele din cazul dezordonat. Din nou,
comportarea generalda pentru m mic este similara cu cea din cazul unei distributii ordonate si omogene a
centrilor de imprastiere repulsivi, valori semnificative ale coeficientului de transmisie aparand la energii mai
mari pe masura ce m creste. Ultima observatie este in dezacord cu comportarea 7sp in conductori
omogeni. In plus, dependenta de energie a coeficientului de transmisie este practic identica pentru m > 2 in
cazul parametrilor utilizati de noi in simulari, cu exceptia oscilatilor observate in Tsp (datorate
interferentelor functiei de unda in structura ordonata), care tind sa nu mai fie regulate.
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Astfel, spre deosebire de cazul centrilor de imprastiere atractivi, neomogenitatea impuritatilor repulsive are
o influenta mult mai mica asupra transportului electronilor. Acest lucru este important din punct de vedere
practic, pentru ca relaxeaza tolerantele de fabricatie ale dispozitivelor de dimensiuni nanonetrice in care se
introduc impuritati repulsive. Simularile numerice obtinute in 2013 au fost publicate intr-o revista ISI [P7].

Rezultate obtinute in etapa 2014 a proiectului

Etapa aferenta anului 2014 s-a axat pe fabricarea unor nanofire neomogene, in care densitatea de
purtatori/centri de imprastiere este variabila si controlata, precum si pe caracterizarea morfologica si
structurald a acestora. Aceasta activitate a necesitat un volum de munca foarte mare astfel incat, pentru
gasirea conditiilor optime in care neomogenitatea purtatorilor de sarcina are efecte observabile, am
considerat necesara dezvoltarea in paralel a simularilor numerice pentru nanofire cu concentratii variabile



de purtdtori pe directie longitudinald (in lungul firului). in continuare se vor detalia rezultatele obtinute in
cadrul studiilor de optimizare a profilului distributiei neomogene a centrilor de Tmprastiere precum si de
fabricare a nanofirelor.

Optimizarea efectului neomogenitdtii centrilor de imprdstiere asupra transportului balistic

O distributie neomogena a centrilor de imprastiere poate imbunatati caracteristicile termice si/sau de
transport a unor dispozitive. De exemplu, se poate obtine o crestere simultana a coeficientului Seebeck si a
conductivitatii electrice in materiale policristaline [19], sau poate creste luminozitatea LED-urilor polimerice
[20]. Modelarea unei distributii neomogene a centrilor de Tmprastiere a fost facuta pana in prezent doar
pentru transport difuziv [21-23], efecte cuantice fiind luate in considerare doar pentru sisteme nanometrice
cu distributie neomogena a sectiunii transversale [24].

Pentru a studia efectul neomogenitatilor in distributia centrilor de imprastiere asupra transportului de
sarcina, am calculat coeficientul de transmisie a purtatorilor balistici, folosind formalismul matricii R [16],
detaliat mai sus. Spre deosebire de simuldrile facute in alte etape ale acestui proiect, am considerat o
distributie ordonata a centrilor de imprastiere/impuritatilor, in care am variat doar gradientul centrilor de
imprastiere. In acest fel, am putut sd ne concentrdm atentia exclusiv asupra efectului neomogenitatii
centrilor de imprastiere asupra coeficientului de transmisie. in geometria studiata, reprezentata in Fig. 37,
centrii de Tmprastiere (reprezentati prin puncte in Fig. 37) sunt modelati prin potentiale Gaussiene, a caror
distributie spatiald dupa directia y (transversald) este omogena iar dupa directia x (longitudinald) variaza
dupa legea x o« 2, unde n indexeaza randul impuritatilor pe directia x.
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Fig. 37

Purtatorii de sarcina incidenti din contactul din stanga (sursa) interactioneaza cu centrii de imprastiere in
regiunea centrala si sunt colectati de contactul din dreapta (drend), interactiunea fiind descrisa de ecuatia
Schrédinger independenta de timp, in care Hamiltonianul uni-particuld Tn aproximatia masei efective este

2 r—r 2
H=-2A+w(@), W(r)=%q,Voexp —(—az) (23)
2m 20

unde m este masa efectiva a purtatorilor, ¥ =(x,») este vectorul de pozitie, r, reprezintd pozitia centrului
impuritatii cu potential Gaussian si deviatie standard o. A fost modelat efectul impuritatilor atractive si
repulsive, cu V, = -1 eV si, respectiv, 1 eV, in ambele cazuri alegdand o=1 nm.

Ca exemplu am studiat cazul imprastierii intr-un gaz electronic bidimensional in GaAs in care m = 0.0655 m,,
regiunea de imprastiere, cu lungime de 160 nm si latime de 80 nm, continand 20 x 10 centri de Tmprastiere.
Considerand contactele ideale, s-au facut simulari pentru impuritati atractive si repulsive si p =1, 1.05, 1.1
si 1.5. Primul caz corespunde unui aranjament periodic al impuritatilor.

in Fig. 38(a)-(c) este reprezentatd dependenta de energie a coeficientului de transmisie T intre surs3 si
drena pentru p = 1, 1.1 si, respectiv, p = 1.5, in cazul impuritatilor atractive si pentru un numar crescator de
canale. Pentru p = 1 (Fig. 38(a)) se observda formarea unei succesiuni de benzi energetice permise si
interzise pentru fiecare canal, ca rezultat al efectului de superlatice in structuri periodice. Totusi, indicii ale
prezentei benzilor de energie se observa, la energii mici, pana la p = 1.1. Maximele coeficientului de
transmisie sunt largi in benzile permise si au o forma triunghiulara, datorata faptului ca electronii in diferite
canale/cu diferite energii E simt o distributie diferita a energiei potentiale, latimea si inaltimea gropilor de
potential Gaussiene periodice depinzand de E. intre 0.04 eV si 0.9 eV apare o band3 interzisa de energie, in
care T = 0. Pe masurad ce neomogenitatea (valoarea lui p) creste, profilul potentialului nu mai este periodic,
iar maximele descresc in amplitudine pana ce, in structuri suficient de neomogene, coeficientul de



transmisie variaza aproape liniar cu energia, ca si in cazul sistemelor dezordonate [C6]. Pentru impuritati
atractive intervalul de transmisie de pana la 0.04 eV dispare pentru p = 1.5.
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Pe langa modificarea dependentei de energie a coeficientului de transmisie, distributia neomogena a
centrilor de Imprastiere atractivi produce o mixare a modurilor in regiunea de imprastiere, cu precadere la
energii mari. Simulari extensive (vezi articolul [P7]) au aradtat ca probabilitatea de distributie a purtatorilor
pentru un canal dat depinde neuniform de p: in general, pentru canale de ordin inferior modulul functiei de
unda electronice isi mentine forma dar descreste daca p creste, in timp ce pentru canale de ordin superior
atat forma cat si valoarea probabilitatii de distributie se modifica cu p, farda a se putea evidentia o
comportare anume. Ca exemplu, in Fig. 39(a)-(c) s-a reprezentat variatia cu p (p = 1, 1.1 si, respectiv, 1.5) a
modulului functiei de unda in intreaga structura (contacte si regiune de imprastiere) pentru canalul 9 la E =
0.178 eV, valoare a energiei pentru care T total este minim. Pe langa evidentierea redistributiei electronilor
intre diverse canale, aceasta figura arata tendinta de crestere cu p a probabilitatii la marginile exterioare
ale regiunii de Tmprastiere, ceea ce sugereaza structuri sensibile la efecte de suprafata, si deci potrivite
pentru aplicatii ca senzori.
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O tratare similara a impuritatilor repulsive evidentiaza aceeasi tendinta de descrestere a maximelor in
transmisie pe masura ce p creste si o dependenta aproape liniard a T cu energia pentru p = 1.5 (vezi Fig.
40(a)-(c) in care s-a reprezentat dependenta de energie a T pentru p = 1, 1.1 si, respectiv, p = 1.5, pentru un
numar crescator de canale). Desi pentru p = 1 se observa aceleasi maxime largi de forma triunghiulara,
datorate periodicitatii structurii, care dispar gradual pentru neomogenitati crescande ale distributiei
impuritatilor, maximele par a fi mai robuste decat in cazul impuritatilor atractive, putand fi observate la
energii mici chiar pentru p = 1.5. Pragul de transmisie, pozitionat la 0.02 eV pentru p = 1, si datorat formarii
unei benzi interzise la energii mai mici, se deplaseaza la energii mai mari cu cresterea p.



Din nou, diferitele moduri se mixeaza, electronii fiind redistribuiti intre canalele deschise, neputandu-se
identifica o comportare anume a probabilitatii de distributie si a T cu p. Simulari ale modulului functiei de
unda aratad ca, in general, transmisia canalelor de ordin mai mic creste cu p, dar valoarea transmisiei si
forma probabilitatii de distributie pentru canalele cu ordin mai mare sunt mai putin influentate de valoarea
lui p decat in cazul impuritatilor atractive. Spre deosebire de imprastierea pe centri atractivi, in acest caz se
constata ca modulul functiei de distributie este concentrat in regiunea centrala pentru anumite canale, ca
de exemplu pentru canalul 9 la £ = 0.134 eV (pentru care transmisia totald este minima). Comportarea
functiei de unda in acest caz, reprezentat in Fig. 41(a)-(c) pentru p = 1, 1.1 si, respectiv, 1.5, sugereaza o
diminuare a senzitivitatii la efecte de suprafata.
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Rezultatele obtinute in cadrul simuldrilor realizate in vederea optimizarii cresterii de nanostructuri cu
distributie neomogena a impuritatilor au fost publicate in articolul [P7] si au fost prezentate la o conferinta
internationala [C7].

Fabricarea nanofirelor cu distributie neomogend a centrilor de imprdstiere

Simularile numerice prezentate anterior arata ca o distributie neomogena a centrilor de imprastiere, fie ea
si ordonata, are un efect asupra transportului balistic similar cu cel al unei distributii aleatoare de
impuritati, acest lucru fiind observabil chiar si pe distante de propagare de zeci de nm. in consecinta,
concluzia a fost ca efecte benefice pentru dispozitive electronice si nanoelectronice bazate pe nanofire ar
putea fi evidentiate cu precadere in cazul in care nanofirele sunt segmentate. Pentru indeplinirea
obiectivelor acestei etape a proiectului, au fost crescute electrochimic arii de nanofire de Ni (la inceput
uniforme, pentru a calibra metoda de crestere, si ulterior segmentate de tip Ni/Cu) in nanoporii unui sablon
de alumina.

Sistemele nanostructurate pe baza de Ni sau aliaje ale nichelului sunt importante pentru aplicatii in
domeniul senzorilor datorita, pe de o parte, proprietatilor magnetice, iar pe de alta proprietatilor catalitice
sau raspunsului chimic la prezenta unor substante (eventual dupa o functionalizare corespunzatoare a
suprafetei). Este de subliniat faptul cd atat raspunsul magnetic cat si cel de natura chimica este puternic
dependent de compozitie, dimensiune, forma si morfologie.

Matrici de fire de Ni uniforme sau segmentate, inclusiv in sistemul Ni/Cu, au fost produse printr-o metoda
de tip sablon. Aceasta metoda este una dintre cele mai utilizate pentru producerea de fire cu diametru
controlat, datorita versatilitatii ei [25-28]. Sablonul utilizat a fost alumina, in care a fost creata o matrice de
nanopori printr-un proces de anodizare controlata.

Procedura de obtinere a sablonului de aluminda

Suportul este o plachetad de Si(111)/SiO, (grosimea stratului de SiO, fiind de 30 nm), curatata in prealabil
prin ultrasonare intr-o baie de solventi organici (benzen si acetonad). Placheta este initial acoperita cu un
film de Au de 200 nm, depus prin pulverizare catodica in curent continuu (DC). Rolul filmului de Au este
unul dublu:

a) serveste ca barierad de anodizare pe durata anodizarii filmului de Al (depus ulterior);

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

Al treilea strat este cel de Al, depus de asemenea prin pulverizare catodica DC (350 nm grosime). Procesul
de anodizare al filmului de Al a fost efectuat intr-o celula electrochimica dezvoltata de noi pentru un bun
control al temperaturii baii electrolitice. A fost utilizata o configuratie de lucru cu trei electrozi (cei doi



electrozi de lucru si electrodul de referinta — un electrod comercial de calomel saturat — SCE). Temperatura
de anodizare trebuie mentinuta la valori in jur de 3-5°C, pentru a evita inchiderea nanoporilor. Electrolitul
de anodizare consta intr-un amestec de acizi oxalic si fosforic, reactia chimica completa fiind:

2Al + 3H,0 > Al,0; + 3H, (24)

Membrana de alumina obtinuta prezinta o structura de nanopori cu densitate mare, morfologia tipica fiind
indicata Tn imaginea SEM din Fig. 42.
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Curba crono-amperometrica inregistrata pe durata procesului de anodizare este prezentata in Fig. 43. Pot fi
observate cele trei etape ale procesului de anodizare:

1) formarea unui strat subtire de Al,O; la suprafata catodului (filmului de Al), caruia i se asociaza scaderea
brusca initiala a curentului;

2) stabilirea unui echilibru intre doua procese aflate in competitie, respectiv dizolvarea oxidului deja
format in regiunile unde campul electric este mai intens si continuarea procesului de oxidare, competitia
intre aceste douad procese ducand la formarea porilor;

3) avansarea porilor pana la electrodul de Au, care blocheaza oxidarea, moment caruia i se asociaza
cresterea brusca a curentului datorita scurt-circuitarii electrolitului.

Producerea matricii de fire de Ni

Firele de Ni au fost crescute in porii membranei de alumina printr-o procedura electrochimica. Depunerea
electrochimica prezinta avantajele utilizarii unor echipamente nu foarte sofisiticate si al unui pret de cost
scazut. Combinata cu metoda sablon, depunerea electrochimica este de asemenea foarte versatila, putand
fi aplicata pentru cresterea de fire din diverse materiale, metale sau semiconductori. Controland parametrii
de crestere specifici ea permite depunerea de fire omogene sau segmentate [29-31]. Firele de Ni au fost
depuse electrochimic utilizdnd ca electrolit o baie Watts continadnd 225 g/L sulfat de nichel hexahidratat (
NiSO, -6H,0) si 30 g/L clorurd de nichel hexahidratatd (NiCl,-6H,0). Pentru controlul procesului
electrochimic a fost utilizat un potentiostat Voltalab, controlat de un calculator, in configuratia cu trei
electrozi, cu catodul de Au, un anod de platina si SCE ca electrod de referinta. Temperatura pe durata
cresterii firelor de Ni a fost mentinuta la 5°C, pentru a evita inchiderea nanoporilor membranei. Reactia
care se dezvolta la catod in aceste conditii este:

Ni** +2e” > Ni° (25)

O curba crono-amperometrica tipica obtinuta pe durata procesului de crestere a firelor in pori este aratata
in Fig. 44.

La incheierea procesului de umplere a porilor, membrana sablon a fost eliminata, prin dizolvare intr-o
solutie alcalind de NaOH, matricea de fire de Ni ramanand astfel expusa. Figura 45(a)-(c) prezinta imagini
SEM ale matricii de nanofire crescute pe un set de electrozi de Au interdigitati, realizate cu diferiti factori



de marire. Dupda cum se poate observa din aceste figuri, nanofirele cresc doar pe suprafetele
metalice/electrozii interdigitati, si nu intre electrozi.
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sensor chimic cu detectie capacitiva. In particular, a fost testat raspunsul senzorului la glucoza, utilizand un
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Acest tip de electrozi a fost utilizat in vederea dezvoltarii unei aplicatii, respectiv utilizarea in calitate de
o ' R
sistem de detectie de tip lock-in reprezentat schematic in Fig. 46. Avantajul acestui tip de senzor consta in
sensibilitatea lui crescutd ca urmare a asigurarii unui raport suprafatd/volum foarte mare
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Raspunsul capacitiv a fost evaluat prin spectroscopie de impedantd, capacitatea fiind evaluatd pe baza
expresiei:

= \/(Vg — 0 - sin| arctan r —arctan r (26)
27fRN X? + Y2 Ve—X X



in care X si Y sunt partile reald si imaginara ale semnalului de iegire masurat experimental, V, este semnalul
de intrare, iar f este frecventa semnalului de intrare. Raspunsul in frecventa al detectorului capacitiv pe
baza de fire de Ni, obtinut la diferite concentratii de glucoza ale solutiilor test este prezentat mai jos dupa
cum urmeaza: Fig. 47(a) ilustreaza partile reald si imaginara ale semnalului de iesire, iar Fig. 47(b)
capacitatea determinata experimental pe baza ecuatiei (26), concentratiile solutiilor test fiind indicate in
legenda figurii.
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Curbele de etalonare ale detectorului in domeniul de concentratii studiat, la diferite frecvente, sunt
prezentate n Fig. 48. Datorita raportului mare suprafata/volum si activitatii catalitice mari a Ni in procesul
de oxidare a glucozei, senzorii capacitivi pe baza de matrici de nanofire de Ni pot fi deci utilizati cu succes in
detectia acestei substante.

Functionarea matricii de nanofire de Ni ca sensor pentru glucoza a fost prezentata la o conferinta
internationala [C8].

Producerea de nanofire segmentate in sistemul Cu/Ni

Acest sistem este interesant date fiind potentialele aplicatii pentru detectia de cdmp magnetic, exploatand
efectul magnetorezistiv.

A fost utilizata tehnica depunerii secventiale dintr-o singura baie electrolitica de tip Watts, continand o
solutie de sulfat de nichel hexahidratat (225 g/l), clorurad de nichel hexahidratata (30 g/l), acid boric (22,5
g/l) si sulfat de cupru hidratat (4 g/l). A fost utilizata aceeasi configuratie de lucru cu trei electrozi indicata
mai sus. Doua curbe de polarizare/voltametrice inregistrate succesiv, pe durata depunerii firelor
segmentate Ni/Cu, sunt aratate in Fig. 49.
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Regiunea relativ plata in Fig. 49, in intervalul (-200 mV, -850 mV), corespunde depunerii unui compus Cu/Ni,
in timp ce regiunea (-850 mV, -1200 mV) corespunde depunerii unui compus mult mai bogat in Ni
(elementul cu cea mai mare concentratie in electrolit).

Depunerea secventiala este asigurata prin controlul potentialului de electrod in pulsuri care variaza intre
valorile ce favorizeaza depunerea unuia sau altuia dintre metalele componente (Ni/Cu). Figura 50 prezinta
secventa programata a pulsurilor potentialului de electrod (sus) si curentul de depunere/curba crono-
amperometrica finregistrata (jos). Secventa pulsurilor este de 0.5 sec. la -1100 mV (potential care
favorizeaza depunerea speciei cu concentratia cea mai mare n electrolit, respectiv Ni) si 6.0 sec. la -120 mV
(potential care favorizeaza depunerea Cu).
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Structura firelor din matricile obtinute a fost caracterizata prin difractie de raze X. Spectrele de difractie au
fost inregistrate cu ajutorul unui difractometru de Tnalta rezolutie (Bruker D8 Discover), utilizdnd radiatia
Cu-Kq: (A = 1.5406 A), intr-o geometrie cu incidentd razantd, pentru a creste drumul optic al razelor X in
proba. Spectrele de raze X obtinute pentru doua esantioane cu baza pulsurilor la -1100 mV, respectiv -1000
mV, sunt prezentate in Fig. 51(a) si, respectiv, 51(b). Se confirma cresterea continutului de Ni cu deplasarea
spre potentiale mai negative. Picul (111) al Au este datorat electrodului de lucru (substratului).

Rezultate obtinute in etapa 2015 a proiectului

in cadrul proiectului, etapa aferentd anului 2015 s-a axat pe caracterizarea electricd a unor nanofire
neomogene segmentate, de tipul celor fabricate in 2014, in care densitatea de purtatori/centri de
imprastiere este variabild in lungul nanofirului, si asupra investigarii unor posibile aplicatii ale altor
distributii neomogene ale potentialului de interactie/imprastiere. Rezultatele obtinute sunt detaliate in
cotinuare.



Caracterizarea electricd a nanofirelor cu distributie neomogend, segmentatd, a purtdtorilor/centrilor de
imprdstiere

Simularile numerice obtinute in cadrul etapei din 2014 au aratat ca nanofirele segmentate, in care
distributia de purtatori/centre de imprastiere variaza in trepte de-a lungul firului, au cel mai mare potential
de aplicatii in dispozitive electronice si nanoelectronice. In acest sens, in cadrul etapei din 2014 au fost
crescute electrochimic arii de nanofire segmentate de tip Ni/Cu in nanoporii unui sablon de alumina. Dupa
cum am mentionat deja, aceste nanofire pot detecta campul magnetic pe baza efectului magnetorezistiv.

Metoda de crestere a nanofirelor cu ajutorul sablonului permite producerea versatila de fire cu diametru
controlat [25-28]. Sablonul utilizat pentru obtinerea matricii de nanofire segmentate Ni/Cu a fost alumina,
in care a fost creatd o matrice de nanopori printr-un proces de anodizare controlatd, descris mai sus. In
porii matricii de alumina au fost crescute nanofire segmentate printr-o procedura electrochimica [29-31].
La incheierea procesului de umplere a porilor, membrana sablon poate fi eliminata prin dizolvare in solutie
alcalina.
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Procedura de depunere secventiald a nanofirelor segmentate dintr-o singura baie electrolitica de tip Watts
a fost descrisd mai sus, controlul depunerii fiind asigurat prin variatia in trepte a potentialului de electrod
intre valorile care favorizeaza depunerea unuia sau altuia dintre metalele componente (Ni/Cu). Figurile 52
si 53 reprezintd imagini SEM ale nanofirelor segmentate Ni/Cu cu un diametru de 100 nm, in ultima imagine
putandu-se observa usor diversele segmente ce compun nanofirele. Prezenta ambelor elemente, Ni si Cu,



in nanofire este confirmatd de spectrul de difractie de raze X din figura 54. In spectrul de difractie se
observa si maxime de difractie corespunzatoare Au si Si, folosite ca electrod de lucru, respectiv
suport/substrat.
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Una dintre problemele aparute in efectuarea masuratorile electrice a fost contactul electric cu aria de
nanofire. Pentru a imbunatati calitatea contactului, au fost depuse nanofire mai inalte decat sablonul, astfel
incat sd se formeze regiuni metalice de suprafatd mai mare deasupra sablonului. in Fig. 55 si 56 se observi
formarea unor aglomerari metalice, si respectiv formarea unui strat metalic continuu deasupra ariei de
nanofire, ce poate fi folosit ca si contact electric. Inset-urile din aceste figuri reprezinta o descriere
schematicd a sectiunii transversale a ariei de fire depuse in porii sablonului, precum si formarea
aglomerarilor/stratului continuu deasupra sablonului. Segmentele violacee corespund nichelului, iar cele
maro cuprului.
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Caracterizari electrice ale ariilor de nanofire segmentate au evidentiat, dupa cum era de asteptat,
dependente liniare ale curentului de tensiunea aplicatd, interfata Ni/Cu fiind ohmica. Rezistenta, obtinuta
din panta caracteristicii curent-tensiune, are valori mici, de cativa ohmi, corespunzand caracterului
conductor al nanofirelor. Rezistenta a fost masurata la diferite valori ale campului magnetic aplicat,
observandu-se o dependenta a acestui parametru de campul magnetic. Rezultatele obtinute, un exemplu
tipic fiind ilustrat in Fig. 57, sugereaza posibilitatea detectiei campurilor magnetice mici, de sub 0.3 T, cu
ajutorul ariei de nanofire Ni/Cu. Aceste rezultate au fost prezentate la o conferintd internationala [C9].
Scaderea rezistentei cu campul electric aplicat, de aproximativ 1.4%, se poate explica prin efectul
magnetorezistiv, observat si in alte structuri segmentate din materiale feromagnetice si diamagnetice
crescute de asemenea prin depunere electrochimica Tn porii unui sablon [32, 33].



Investigarea imprastierii balistice pe potentiale ondulate

n cadrul tematicii acestui proiect, si anume studiul analogiilor intre propagarea luminii si cea a electronilor
balistici [1, 2], am considerat oportunad investigarea unor configuratii de imprastiere neomogene mai putin
studiate, si anume regiunile cu indice de refractie, respectiv energie potentiala, ce variaza ondulator in
spatiu. Plecand de la convingerea ca orice concept nou in optica sau in mecanica ondulatorie poate duce la
concepte similare si aplicatii noi Tn nanoelectronica si invers, am inceput studiul acestor structuri pornind
de la un articol recent [34] dedicat acestui subiect in cazul propagarii undelor elastice. Scopul este de a
determina modul in care potentiale de Tmprastiere ondulatorii controlabile influenteaza transmisia
electronilor balistici in semiconductori bidimensionali. Tn cazul configuratiei studiate, ilustrate in Fig. 58,
atat energia potentiala cat si numarul, perioada si latimea regiunii de imprastiere, reprezentata cu negru,
pot fi variate controlat cu ajutorul unui electrod de poarta de forma ondulata. Astfel de electrozi de poarta
sunt folositi Tn unii tranzistori cu efect de camp [35], sau capacitori grafena-pe-MoS, [36], fara insa a fi
investigata propagarea balistica (cu mentinerea fazei electronilor ih urma reflexiilor/imprastierii) in astfel
de structuri. Avand in vedere numarul mare de parametri care pot fi variati, ne asteptam sa putem controla
mai usor transmisia electronilor balistici, studiul de fata investigdnd potentialele aplicatii ale acestor
structuri.
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Coeficientul de transmisie al electronilor a fost calculat folosind formalismul matricii R, detaliat anterior. in
cazul configuratiei studiate, regiunea de Tmprastiere contine un potential de imprastiere ondulator de
latime 1 nm, care se continua cu un potential de imprastiere uniform de aceeasi latime in dreapta si stanga
structurii. Parametrii variabili sunt: amplitudinea geometrica a ondulatiei A, perioada 4, si valoarea (pozitiva
sau negativa) a potentialului de imprastiere, notata V,. Toate simularile au fost facute pe configuratii cu 5
ondulatii, in care lungimea potentialului ondulator este 5A.

Propagarea electronilor este descrisa de ecuatia Schrodinger independenta de timp, in care Hamiltonianul
uni-particuld Tn aproximatia masei efective este

2
H=-A+w(r), (27)
2m
cu r = (x,y) vectorul de pozitie si valoarea masei efective m = 0.0655 m, (caracteristica pentru GaAs).
Configuratia studiata este cea a unui gaz de electroni bidimensional (2DEG) cu latime W =20 nm si lungime
L = 120 nm, care include si portiuni uniforme spatial ale potentialului de imprastiere. Amplitudinea V, a
potentialului electrostatic poate fi variat intre —1 eV si 1 eV prin variatia tensiunii de poarta.

Dependenta coeficientului de transmisie, calculat in formalismul matricii R, de energia electronului E si V,
este reprezentata in Fig. 59 pentru A = 0 (poartd uniforma) si in Fig. 60 pentru A = 3, 6, and 9 (randurile de
sus, central si, respectiv, de jos) si A = 16 nm, 18 nm si 20 nm (coloanele din stdnga, centru si, respectiv,
dreapta). In toate cazurile regiunea albad din coltul din dreapta jos indic faptul c3 propagarea electronilor
nu este permisa datoritd confindrii transversale, care impune o valoare minima pentru energia primului
mod permis al structurii. Aceasta energie minima depinde de V, si devine nula pentru V, < -0.12 eV, cand
efectul confinarii spatiale a electronilor nu se manifestd (o energie potentiald negativd aplicata pe
electrodul de poartd uniform, mai ingust decat regiunea 2DEG induce o crestere a latimii efective a
structurii, in timp ce valori V; pozitive induc o scadere a latimii efective a 2DEG).
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Figurile 59 si 60 indicd comportéri diferite in cazul potentialului de imprastiere uniform si ondulat. in primul
caz transmisia creste uniform cu numarul de canale deschise, in timp ce in al doilea caz dependenta
transmisiei de E si V, este mai complexa, si depinde de semnul lui V.

Forma coeficientului de transmisie pentru V, pozitiv in Fig. 60 poate fi explicata prin formarea minibenzilor
in structura ce contine bariere de potential periodice, a caror latime si pozitie se deplaseaza spre energii
mai mari pe masura ce naltimea barierii creste [37]. Pe de alta parte, valori V, negative corespund unei
structuri de Tmprastiere periodicd cu gropi de potential in loc de bariere, structura ce favorizeaza
interferentele nu numai intre functiile de unda electronice cuantice imprastiate de gropi adiacente, dar si in
interiorul unei singure gropi. Suprapunerea acestor interferente formeaza structura complexa din Fig. 60.

Pentru a intelege in profunzime diferenta intre efectul unor bariere si gropi de potential periodice asupra
functiei de unda imprastiate, am inlocuit potentialul de imprastiere bidimensional ondulat cu un potential
unidimensional, constand din bariere/gropi cu aceeasi dimensiune si indltime ca cele intalnite de electroni
care se propaga la valori y diferite in Fig. 58. Configuratia echivalenta unidimensionala este reprezentata in
Fig. 61(a), liniile verticale continue (punctate) reprezentand pozitia regiunilor de imprastiere pentru cazul
traiectoriilor electronilor (linii subtiri de acelasi tip) cu y = 0 (y diferit de 0); linia continua gri ilustreaza
potentialul ondulator. Litimea regiunilor de imprastiere unidimensionale pentru y diferit de 0 este mai
mare decat pentru cazul y = 0, si pozitia acestora nu mai este echidistanta intr-o perioada A, spre deosebire
de situatia y = 0.

Figurile 61(b)-(e) ilustreaza dependenta coeficientului de transmisie de E si V, pentru traiectorii de-a lungul
y =0, 0.33A, 0.66A si, respectiv, 0.85A. Deoarece in problema echivalenta unidimensionala nu s-a luat in
considerare continuarea uniforma in stanga si dreapta a potentialului de Tmprastiere ondulator, regiunea in
care propagarea este interzisa datorita confinarii transversale are aceeasi latime, independent de valoarea
lui V,. Latimea acestei zone de culoare alba este aceeasi ca si in Fig. 60 pentru V, = 0. Din Fig. 61(b)-(e) se
observa ca, desi coeficientul de transmisie prezinta minibenzi similare pentru valori pozitive si negative ale
V,, forma acestora devine cu atat mai disimilara cu cat y (si latimea regiunilor de imprastiere) este mai
mare. intr-adevdr, pentru gropi de potential suficient de largi, ca in Fig. 61(e), se pot forma interferente in
interiorul acestora, care se suprapun peste interferentele functiei de unda intre gropi vecine. Tn acest caz,
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in timp ce transmisia este inhibata de bariere largi, in zona cu V, pozitiv, pentru valori negative ale acestui
parametru interferentele constructive in gropile cuantice largi genereaza in continuare o valoare
apreciabila a transmisiei in interiorul minibenzilor.
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Acest model simplu unidimensional permite o intelegere a comportarii coeficientului de transmisie in
problema de imprastiere bidimensionald. Mai precis, dependenta transmisiei de E si V, in ultimul caz (vezi
Fig. 60) este similara cu cea reprezentata in Fig. 61(f), care este obtinutd sumand contributiile traiectoriilor
cu diferite valori ale y.

Potentialul de Tmprastiere ondulat afecteaza si functia de unda in structurda. Exemple ale propagarii
probabilitatii de distributie nenormate in structura ondulata pentru modul fundamental la doua energii
diferite ale electronilor sunt date in Fig. 62 si 63 pentru V, = —0.5 eV si, respectiv, 0.5 eV. Aceste figuri
ilustreaza efectul continuarii uniforme in stanga si dreapta a potentialului ondulat asupra functiei de unda:
pentru aceeasi energie, functia de unda depinde de natura atractiva (V, negativ) sau repulsiva (V, pozitiv) a
potentialului de imprastiere deoarece acesta nu este aplicat pe intreaga latime a structurii ci doar in
regiunea centrald. in plus, aceste figuri aratd efectul potentialului de imprastiere ondulat si asupra fazei
functiei de unda transmise. De exemplu, in Fig. 62, sus, interferentele constructive/maximele functiei de
unda apar in centrul structurii Tnaintea regiunii de Tmprastiere ondulate, si sunt inlocuite de interferente
distructive in urma imprastierii. Intr-un alt exemplu, in Fig. 63, sus, functia de unda transmis3, desi are
aceeasi forma ca si cea incidenta, are o alta perioada de oscilatie in lungul axei x.
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Simularile numerice arata ca, pentru un potential de Tmprastiere/electrod de poartd de forma datj,
valoarea coeficientului de transmisie poate fi controlata prin aplicarea unui potential de poarta dorit. Acest
control nu este posibil/este nesemnificativ in cazul in care potentialul de imprastiere are aceeasi latime dar
este uniform.
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Rezultatele obtinute subliniaza analogiile intre propagarea electronilor balistici si cea a undelor
electromagnetice. Daca formarea minibenzilor este cunoscuta in cazul propagdrii luminii prin structuri
periodice, si are ca aplicatii dezvoltarea domeniului cristalelor fotonice [38], propagarea electronilor prin
gropi de potential periodic are ca si analog optic propagarea luminii in structuri anti-rezonante, de tip
ARROW (anti-resonant reflection optical waveguides) [39]. Acestea sunt mai putin studiate, cel putin din
punctul de vedere al analogiilor electroni balistici-radiatie electromagnetica. Rezultatele prezentate mai sus
pot duce la generalizarea acestor analogii si la identificarea unor posibile aplicatii ale 2DEG cu potential de
imprastiere ondulator. Aceste rezultate au fost publicate intr-o revista ISI [P8] si au fost prezentate la o
conferinta internationala [C10].

Rezultate obtinute in 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). Tns3, pentru ci ariile de nanofire segmentate Ni/Cu caracterizate
electric in etapa din 2015 au rezultate promitatoare ca senzori de cdmp magnetic, am considerat utila
extinderea cercetdrilor experimentale si in 2016, pentru a investiga efectul structurii nanofirelor asupra
caracteristicilor magnetice, si Tn special asupra magnetorezistentei, definitdi ca AR/Rp, unde

AR = R(B)—R(0) si Rp = R(0), B fiind cAmpul magnetic aplicat.
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Tn acest scop, au fost fabricate noi arii de nanofire segmentate Ni/Cu, urmand procedura deja folosita in
etapele anterioare ale proiectului, cu diferite latimi ale perioadei Ni+Cu. Astfel, au fost fabricate nanofire cu
un diametru mediu de 90 nm si o lungime de 700 nm care contin 5, respectiv 10 perioade Ni+Cu. In Fig. 64
si 65 sunt prezentate doud imagini SEM ale unor arii de nanofire care ajung aproape pana la suprafata
sablonului si, respectiv, formeaza clustere metalice deasupra sablonului. Aceste clustere sunt utilizate
pentru o contactare optima a ariilor de nanofire.

Dupa fabricare, a fost masurata rezistenta transversala (in cdmp magnetic perpendicular pe directia
nanofirelor) a ariilor de nanofire Ni/Cu segmentate in functie de cdmpul magnetic aplicat, rezultate
obtinute tipice fiind reprezentate in Fig. 66(a) pentru nanofire cu 5 perioade de Ni+Cu si, respectiv, 66(b)
pentru nanofire ce contin 10 perioade.

Rezultatele obtinute confirma faptul ca magnetorezistenta creste cu cresterea campului magnetic, ceea ce
este de asteptat, precum si faptul ca magnetorezisteta este mai mare pentru nanofire cu distanta mai mica
intre regiunile feromagnetice de Ni/cu perioade mai mici. Din nou, ultimul rezultat poate fi usor explicat in
nanofire individuale sau in arii de nanofire putin dence prin existenta unei interactii dipolare mai puternice



intre segmente de Ni de-a lungul firului in acest caz. In aceste situatii in nanofire in care segmentele de Ni
au un raport lungime/diametru mic, cuplajul intre segmente de Ni este dominant antiferomagnetic, iar
pentru fire in care acest raport este mai mare este favorizat cuplajul feromagnetic [40]. In ceea ce priveste
axa de usoara magnetizare, aceasta isi schimba directia in functie de raportul lungime/diametru, neexistand
nsa consens cu privire la directia acesteia pentru un raport lungime/diametru dat (mare sau mic) [40, 41].
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Pe de alta parte, in cazul unei arii de nanofire segmentate cu densitate mare, cum sunt cele obtinute in
cadrul acestui proiect, pot exista si interactiuni semnificative intre segmente de Ni apartinand unor
nanofire adiacente. Din acest motiv o modelare/prezicere a raspunsului magnetic al unei astfel de arii de
nanofire este foarte dificild, rezultatele experimentale putand varia de la o arie de nanofire la alta, desi
aceste arii au fost obtinute Tn conditii similare.

Un alt efect controversat este dependenta magnetorezistentei cu temperatura. Dupa cum se observa din
rezultatele experimentale din Fig. 66(a)-(b), magnetorezistenta la temperatura camerei (300 K) este mai
mare decat la temperaturi mai scazute, de 200 K, de exemplu. Acest rezultat, desi benefic din punct de
vedere al aplicatiilor, nu reflecta un comportament obisnuit in literatura de specialitate, motiv pentru care
masuratorile au fost reluate pe mai multe arii de nanofire. Rezultatele obtinute nu au fost insa concludente,
in unele arii de nanofire magnetorezistenta avand chiar valori pozitive si negative pentru diferite
temperaturi. O astfel de situatie este ilustrata in Fig. 67, curbele fiind trasate pentru temperaturi intre 100
K si 300 K, cu o variatie de 50 K, curbele cu puncte mai deschise la culoare corespunzand unor temperaturi
mai mari. Din motivul pe care I-am specificat mai sus, si anume dependenta interactiunii intre segmente de
Ni de configuratia particulara de segmente din aria studiatd, un astfel de rezultat nu este surprinzator.
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n urma cercetarii bibliografice cresterea magnetorezistentei cu temperatura in nanofire de Ni individuale si
in arii de nanofire [42, 43] a fost asociata cu schimbarea directiei anizotropiei magnetice pe masura ce



temperatura creste. Cauza acestei schimbari a directiei este stresul termic datorat coeficientilor diferiti de
expansiune termicd a Ni si a mediului inconjurator. Trebuie remarcat ca acesti coeficienti termici depind si
de diametrul nanofirelor, in general scazand cu acest parametru.

Deoarece, asa cum am aratat mai sus, raspunsul magnetic depinde de multi parametri, este necesara
continuarea investigatiilor experimentale pentru a elucida raspunsul magnetic al unei arii date de nanofire
tindnd cont si de comportarea contactelor in conditii de stres mecanic si/sau termic deoarece contactarea
nanofirelor in cazul nostru nu se face individual ci face prin intermediul clusterilor metalici de deasupra
sablonului. Astfel de investigatii suplimentare sunt in afara obiectivului prezentului proiect.

Rezultatele obtinute referitor la folosirea ariilor de nanofire Ni/Cu segmentate ca detectori de camp
magnetic au fost trimise spre publicare [P9] si au fost comunicate la mai multe conferinte internationale
[C12, C14-C17].

in ceea ce priveste acordul/dezacordul dintre simuldrile numerice si rezultatele experimentale precizim
urmatoarele:

- simularile numerice cu ajutorul formalismului matricii R au fost efectuate pe structuri semiconductoare in
conditii de transport balistic in prezenta impuritatilor atractive sau repulsive

- simularile numerice au aratat ca orice distributie neomogena de impuritati, chiar daca este ordonata,
afecteaza transportul de sarcina similar cu o distributie aleatoare de centri de imprastiere. Efectul net este
de a atenua minimele si maximele relative ale coeficientului de transmisie al electronilor datorate
interferentelor intre functii de unda reflectate de diverse interfete, si de a favoriza o dependenta aproape
liniara a curentului de tensiune, caracteristica unui transport de sarcina difuziv

- din punct de vedere experimental este inevitabila aparitia unei distributii dezordonate, si probabil
neomogene de impuritati in nanofirele crescute in porii sablonului de alumina. Ca atare, este de asteptat ca
transportul de sarcina sa fie difuziv, chiar si in nanofire conductoare. Faptul ca experimentele pe care le-am
efectuat au fost realizate pe nanofire metalice, in care drumul liber mediu intre doua ciocniri este foarte
mic, conditiile de existenta a transportului balistic nefiind satisfacute, chiar la temperaturi relativ scazute,
nu este deci relevant in ceea ce priveste compararea cu simularile numerice

- consecinta studiului teoretic asupra unei distributii neomogene de centri de imprastiere este deci ca o
tratare fenomenologica a transportului de sarcina poate fi utilda in intelegerea raspunsului magnetic al unei
arii de nanofire segmentate de Ni/Cu, de exemplu. Simulari de tipul matricii R nu aduc neaparat ceva nou/o
mai buna modelare a sistemului decat o tratare (semi)clasica

- cu toate acestea, chiar si o tratare fenomenologica a sistemului de nanofire crescute experimental in
cadrul proiectului nu poate fi facuta fara investigatii suplimentare privind relatia intre structura/morfologia
ariei de nanofire si raspunsul magnetic al acesteia. Astfel de investigatii sunt in afara scopului acestui
proiect, care a avut ca obiect evidentierea analogiilor intre propagarea luminii si cea a electronilor in regim
(cuasi)balistic. in plus, asa cum a fost mentionat deja, rezultatele experimentale pe nanofire individuale sau
arii de nanofire de Ni si/sau Ni/Cu nu concorda unele cu altele, o intelegere/descriere a raspunsului
magnetic in astfel de sisteme de dimensionalitate redusa depinzand foarte mult de configuratia/interactia
intre segmentele de Ni din cazul particular studiat

- sumarizand, in urma investigatiilor experimentale asupra folosirii ariilor de nanofire segmentate Ni/Cu ca
detectori de cdmp magnetic, consideram ca pentru fabricarea unui detector cu raspuns previzibil este
necesar in primul rand ca porii sablonului sa fie mult mai rari, astfel incat sa nu existe interactii
semnificative intre segmente de Ni pozitionate pe nanofire adiacente. Doar in acest caz putem limita
studiul teoretic si deci modelarea cu sanse de succes a raspunsului magnetic al sistemului la comportarea
unui singur nanofir segmentat in cdmp magnetic

- pe de alta parte, trebuie precizat ca folosirea formalismului matricii R Tn studiul unor sisteme balistice cu
analog optic a dus la rezultate interesante teoretic si cu aplicatii practice in sisteme in care distributia de
centre de imprastiere este periodica. Astfel, a fost sugerata o metoda inedita de modulare a transmisiei
electronilor prin aplicarea unor potentiale pozitive sau negative pe o poarta cu profil ondulator, mai putin
lata decat gazul de electroni bidimensional



- chiar si Tn cazul unei interfete intre medii diferite si omogene analogia electroni balistici-lumina a condus
la aplicatii neasteptate. De exemplu, am aratat in cadrul acestui proiect cd directia de propagare a
electronilor balistici poate fi modulata de o simpla interfatda intre un material cu un elipsoid al masei
efective izotrop si unul in care acest elipsoid nu este izotrop si este inclinat fata de interfata

- ultimele doua predictii teoretice nu au putut fi Tnsa demonstrate experimental in cadrul proiectului,
tehnologia necesara fabricarii dispozitivelor sugerate de simularile numerice nefiind accesibila centrului de
cercetare in care a fost implementat proiectul

- Tn concluzie consideram ca rezultatele experimentale obtinute Tn cadrul proiectului pot fi descrise de
modele teoretice si simulate cu ajutorul algoritmilor dezvoltati (chiar cu modele fenomenologice in anumite
cazuri) daca se cunosc interactiile magnetice intre segmentele feromagnetice de Ni obtinute in porii
sablonului. Acest lucru necesita insa investigatii suplimentare, in afara scopului proiectului. Pe de alta parte,
consideram, bazati si pe referinte bibliografice de specialitate, ca algoritmii dezvoltati in cadrul acestui
proiect pot simula transportul de sarcina in sisteme cu distributii arbitrare, inclusiv neomogene, de centri
de Tmprastiere, si ca rezultatele prezise de simularile teoretice facute in cadrul acestui proiect pot si vor fi
demonstrate experimental folosind tehnologii avansate
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