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dida da dimensdo da alma espiritual.”

Svetasvatara Upanisad (5.9). *

* Citado & p. 58 de:
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ta Book Trust, Los Angeles: 1976 (trad. port., S&o Paulo).
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RESUMO

Apresenta-se aqul a microscopia de tunelamento de elétrons (MTE) como
resultado direto da mecénica ondulatéria de Schrédinger. Discutem-se
alguns resultados experimentais, seguidos de exemplos de esforcos
tedricos na drea de MIE. Desenvolve-se entdo um modelo unidimensional
simples para a energia potencial entre eletrodos ideais (ponta e
amostra) de tunelamento. Tratando-se, de inicio, o problema como um
pogo de potencial infinitc, mostra-se pelo método Wentzel-Kramers-
Briilouin (WKB) Que as assimetrias geométricas dos eletrodos de tune-
lamento se refletem na forma das autofuncdes. Calcula-se a corrente
em fun¢do da distancia intereletrddica e uma maior simplificagio da

formula fornece uma expressfo de corrente mais adeguada.

ABSTRACT

Scanning tunneling microscopy (STM) is presented here as a direct
resuit of the Schridinger wave mechanics. A few experimental results
are discussed, followed by examples of some theoretical efforts in
the area of STM. A simple unidimensional model for the potential
energy between ideal tunnel electrodes (tip and sample) is then
developed. Treating the problem first as an infinite potential well,
geometrical asymmetries of the tunnel electrodes is shown by the
Wentzel-Kramers-Brillouin methed (WKB) to reflect in the shape of the
eigenfunctions. The WKE current is calculated as a function of the
distance between the electrodes and further simplification of the

formula renders a current expression in a more suibable form.
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CAPITULO |

O MICROSCOPIO DE TUNELAMENTO DE ELETRONS (MTE): TOPICOS

Sinopse. Apresenta-se aqui a microscopia de tunelamento de elétrons
(MTE*) de modo conciso, como aplicagio direta dos principios mais
basicos da mecénica ondulatdéria. Seguem-se comentdrios sobre a hig-
toria do desenvolvimento do MTE e seu enfoque instrumental (incluin-
do tépicos de projeto e aplicagbes}. Esta descricio do instrumento
motiva uma breve revisdo de parte da literatura disponivel, conm

énfase nos esforgos tedricos.
1. INTRODUGAO.

Uma peculiaridade da teoria quantica é seu posicionamento frente Ag con-
cepcbes classicas. Conforme Landau & Lifshitz (1985: 12, 13), costuma-se espe-
rar de uma teoria mails abrangente, uma independéncia formal que, num caso
limite, conduza a uma teoria mails restrita; contudo, a teoria quintica encon-

tra, na cléassica, também suas entidades fundamentais, além de seu caso limite.

Pode-se dizer que a teoria quantica n3o possul objetos préprios — desde
que se entenda, por objeto, uma daquelas entidades {ou modelos) fundamentais
que visam, em Ultima andlise, o direcionamento aplicativo da intuigio; em par-
ticular, os exemplos tipicos s8o os conceitos de particula e de onda. Neste
sentido, longe de criar seus proéprios objetos, o esquema quintico adota-os do
enfoque clédssico, determinando-ihes contudo os limites e condigfes de valida-

de, conforme a situacglo experimental.

Discussfes importantes como a do microscdpio de Bohr realgaram o signifi-
cado fundamental do conceite de medigfo em fisica quéntica, cof. Eisherg &
Resnick (1986:97-112, esp. 99 e 110}, Define-se medicdo, em Landaw & Lifshitz
{1985:13) como a interacgdo entre um objetc quantico e um objeto «ldssico (1.
e., um objeto que satisfaga a fisica cldssica com suficiente precisio}; chama-

se instrumento a este objeto cldssico.

Doravante a sigla HTE designari, conforme [ contexto, quer "mi.croscdpio de
tuneiamento de elétrons", quer "microscopia de tunelamento de elétrons", cf.
Baranauskas {1989: 57-54, 92 e 127} ; tratamento andlogo ac da i teratura in-
ternacional com respeito a sigla equivajente (em inglés) STM t“scanntng
tunneling microscope"” ou "scanning tunnel ing mlcroscopy” ), cf, Binnig &

Hohrer (1986:355).
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Admite-se didaticamente a equivaléncia de dois formalismos guanticos (ou

»
imagens) :

(1} A formulacgdo matricial ou imagem de Heisenberg, proposta em 1925 por
Werner Karl Heisenberg (1901-1976), e desenvolvida posteriormente
por Max Born (1882-1970) e Ernst Pascual Jordan (1902-) além do pré-
pric Heisenberg; cf. Landau & Lifshitz (1985:46).

(ii) E a mecanica ondulatdria, ou imagem de Schrddinger, proposta por
Erwin Schrodinger (1887-1961) em 1926. No mesmo ano, apresenta~-se um
esbogo de demonstragdo da equivaléncia entre ambos os formalismos,

em Schridinger (1926b).

Além da complexidade do método de Heisenberg, adota-se aqui o enfogque
ondulatério -— como em Tipler (1981:173), Eisberg & Resnick (1986:335),
Eisberg (1979:147), Landau & Lifshitz (1985: 54), etc. —, principalmente por-
que a Imagem de Schridinger permite, de modo simples e imediato, a apresenta-~
Géo e o desenvolvimento de todos os conceitos e discussdes de interesse dora-

vante.

Em 1923, Louis-Victor~Pierre-Raymond, (77} duc de Broglie (i8%2- )}, pro-
pds uma concepgdo complementar & da natureza dual da radiacio eletromagnética,
a saber: Do mesmo modo que as ondas eletromagnéticas apresentam um comporta-
mento corpuscular, as particulas materials apresentariam um comportamento on-
dulatdrio. Baseado nesta concepgio, Schrodinger (1926a), com o fim de resolver
o problema da quantizagdo de energia do dtomo de hidrogénio "nido-relativistico
e ndo-perturbado”, cf. Bchrédinger (1926a:361), postulou a equacio que leva
seu nome, sob a forma hoje conhecida como equagido de Schridinger independente

do tempo, que agui se escreve como:

v"’w:?-g(v—s)w, (1)

h

onde nabla ao quadrado ou nabla dois (Vz) representa o operador de Laplace ou

laplaciano, que em coordenadas cartesianas ¢ dado por:

Discute-se a relacgio entre ambas as imagens em Cohen~Tannoud j i et al.
{1977:312~4), Landau & Lifshitz {1985: 46), Dirac {1966:1-8), ete, Apresen—
tando [*] argumentoe usualmente aplicado para estabelecer a referida equivalén~
cla, Dirac {1966: 3~4) porém  questiona a validade deste argumento, baseado am
gue nem  sempre se poderiam aplicar ambos os formaiismos ac mesmo Caso; i.
e., as duas imagens ©ndo terlam exatamente o  mesme dominio de aplicagdo ou
val idade.
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vV o= + + . (1a)

m € a massa da particula, dotada de energia total E, sujeita & influéncia de
um campo estaciondrio, descrito pela energia potencial V =V (x,y,z), h=h/(2n)
€ a constante de Planck normalizada (h é a constante de Planck), e y=y (x,y,z)
¢ a chamada autofuncdo, que descreve o comportamento espacial da onda estacio-

ndria assoclada a particula, como se discute adiante.

Por comodidade, pode-se representar o conjunto de coordenadas de um vetor
em uma base ortonormal simplesmente por 7. No caso mais geral, pols, a energia
potencial varia no tempo, ¥ (1,%), e a chamada equagio de Schrddinger (depen-

*
dente do tempo) assume a forma:

h2 2 d
- 5= VCw {r,t) +V {r,t) ¢ (7,t) =i h a7 ¥o(t,t), (2)

onde ¥ = ¥ (7,t) ¢ a chamada fungdo de onda (que descreve o comportamento es-
pago-temporal da conda associada & particula). Se a energia potencial for inde-
pendente do tempo, V =V (7), pode-se mostrar que a funcio de onda ¥ & separa-
vel em um fator funcional estaciondrio ¢ = ¢ (1), a autofuncio de (1), e um

fator funcional temporal (dependente do tempo t) y = y (t):
V=V (1,t) =y (7} x (t) =y x, (3)

onde ¥ satisfaz a equacglo de Schridinger independente do tempo (1) e X apre-

senta um comportamento exponencial complexo do tipo:
x=x (t) =e , (4)

e a equacdo (2) se reduz & equacio (1), que é o caso de interesse daqui por
diante. O tratamento mais detalhado de ambas € comum &4 maioria dos manuais:
Cohen-Tannoudji et al. (1977:32-3), Tipler ({1981:174-6), Landau & Lifshitz
{1985:69), etc.

De forma alternativa exprimem-se (1) e (2), respectivamente, por:

E
Curiosc notar que a equagle de SchrOdinger dependente do tempo sé surgiu do

tratamento de perturbagdes dependentes do tempo en Schroedinger (1926C:112),
o quarto artigo da série iniciada por Schroedinger {1926a). CF. Scott
(1967:60}).
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X V¥ = ih 57 ¥, {(5b)
onde X € o operador de Hamilton ou hamiltoniano — antropénimo de Sir William
Rowan Hamilton (1805-1865) -— que, expresso em termos do operador momento
P = -ihd/8t e da energia potencial V (em fungio da posicdo 1), € dado por:

2 2
P h™ 2
}f e ”‘2"% + V(T) = -é}}} V + V(T}, (6)

cf. Landau & Lifshitz (1985:42-5), por exemplo.

A autofungdo ¢, se for real, normalizada por:
2
I y® dr = 1, (7)

cf. Schrddinger (1926a:376}, insere-se hoje em uma interpretagio estatistica
mais geral, devida a Max Born. Sendo ¢, em geral, uma funcido complexa, fazen-
do-se w*w = ]wlz (onde ¢ ¢é a fungio complexa conjugada de ¥} em (7} acima —
para o tratamento de fungfes complexas, v. Churchil! (1981), por exemplo —,
interpreta-se W*W dt como a densidade de probabilidade de se encontrar a par-
ticula em dr, donde a integracgio desta quantidade, em todo o espago em que for
possivel encontrar a particula, resulta na unidade. Ou seja, a particula deve
encontrar-se em algum lugar do espago (e no caso dependente do tempo, em algum

instante).

Note-se que a equacdo (1) possul solug3o quer numa regifdo (dita classica~
mente permitida) onde £ > V, quer numa regifo {dita classicamente proibida ou
de barreira} onde E < V. Esta "visfio embacada” da realidade a nivel atémico
resultou numa previsdo, a que Duke (1969:1) se referiu como "um dos primeiros
triunfos da meclnica ondulatdria de Schrédinger”, a definicio do conceito de
tunelamento ou efeito tunel: Had uma probabilidade ndo-nula de uma particula
ser transmitida ou tunelar, através de uma regiioc de barreira situada entre

duas regifes classicamente permitidas.

O comportamento da particula na regifc de barreira sé pode, pois, ser

interpretado sob um pontc de vista ondulatoric, cf. Baranauskas (1989:57),

Zuffo (1976:208). 0 efeito tunel é mensurdvel quer devide & suficiente proxi-
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midade entre dois eletrcdos {regides classicamente permitidas), gquer devido i
aplicagdo de um campo elétrico externo suficientemente intenso. HNeste ultimo
caso, uma das regibes classicamente permitidas pode ser o vacuo, e o fendmeno
¢ mals apropriadamente chamado emissdo de campo, cf. Charbonnier et al.

{1967: 39~-40).

Duke (1969:1) informa que, historicamente, a primeira aplicagio do efeitoc
tunel foil o tratamento da autcionizagdo do dtomo de hidrogénio em estados ex-
citados por um intenso campo elétrico homogéneo (constante), por Oppenheimer
(1928:74~81). Subseqglientemente, seguiram-se aplicacdes notdveis do efeito,
dentre as quals se destacam abaixo algumas das mais relacionadas ao presente

tema:

¢ O tunelamento de particulas «a, tratado em 1928 por George Gamow (1904-
1968) e, Iindependentemente (1929), por Edward Uhler Condon (1902-1974)
e Ronald W. Gurney. Cf. Duke (1969:1), Mukhin (1987: 188}, Eisberg &
Resnick (1986:267), Tipler {1981:196).

e Em 1937, Erwin Wilhelm Miller (1911-1977) desenvolve o microscépio de
emissdo de campo (MEC), cf. Miller (1938), em que os elétrons de uma
ponta ou agulha, extremamente fina, de tungsténio (a amostra, regido
classicamente permitida} tunelam através da barreira de superficie em
diregdo ao "vdcuo" — nessa época, nem tanto, cf. Becker {1951) —
{(uma segunda regifio classicamente permitida) de um tubo de raiocs catd-
dicos (TRC), devido ao rebaixamentc da energia potencial provoecado por
um intenso campo elétrico. Esta deformacgio do nivel de wacuo fora
previamente modelada por uma barreira triangular, por Fowler & Nordheim
(1928). Uma variante deste instrumento, o microscépio de campo iénico
(MC1) de Muller (1951), utiliza um TRC contendo hélio em baixa pressio
—— originalmente hidrogénio, cf. Miller (1951:138) —, de modo que a
aplicagio de um campo elétrico intenso, com polarizacio wpositiva na
penta, induz o tunelamento de elétrons dos dtomos de hélic f{em baixa
pressdo no TRC) situados em certas posi¢des atémicas da ponta; os ions
de hélio, devido ao campo, 80 acelerados em direco a tela. 0O MCI
forneceu as primeiras imagens atoéomicas, cf. Golovchenko (198). Sua
principal desvantagem ¢ que as altas correntes de campo restringem sua
aplicagdo a amostras de metais refratarios, como platina ou molibdénio,

além de tungsténio.
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® O conhecido diodo tunel, ou dispositivo de Esaki — antropénimo de seu
inventor, Lec Esak] (1925- )} —, em que ¢ tunelamento ocorre entre os
estados permitidos de uma jungic semicondutora degenerada. Bons trata-
mentos, a nivel didatico, deste tdpico encontram-se em Eisberg &

Resnick (1986:596-9), Zuffo (1976:207-11), Sze (1981:516-36).

2. 0 INSTRUMENTO.

De qerto modo invertendo o conceito do MCI, no sentido de que a ponta nio
coincidia com a amostra, Young et al. (1971, 1972) desenvolveram um instrumen-
to, o topografiner, destinado a aplicagbes topograficas (medigdes tridimensio-
nais de superficies) de amostras condutoras em geral, tendo sido wtilizado no

primeiro experimento de efeito tunel no véacuc, cf. Young et al. (1%71).

Dotado de um parafuso micrométrico diferencial, destinado ao ajuste gros-
so da disténcia z entre uma ponta de MCI e a amostra, até gque esta se situasse
ac alcance da faixa de expansdo/contragio de um cursor piezelétrico -— gonsti-
tuido de uma pilha de cinco discos de ceramica plezelétrica eletricamente co-—-
nectados em seqliéncia -, o topografiner podia varrer a amostra em duas outras
diregbes (x e y) ortogonais a z, por meio de dois outros piezocursores, cilin-

drices.

Em condig¢les normais de operaglo — emissdo de campo, compativel com a
teoria de Fowler & Nordheim (1928) tratando-se a ponta pelo modele de ponta
hiperbélica de Russel (1962), cf. Young et al. {1972:1006~8) —, swa resolucio
vertical foi estimada como da ordem de ~ 30 A e, a horizontal, ~ 4000 ﬁ, cf.
Young et al. {1972:1003-5). Em ambiente de alto vdcuo, aproximando-se ponta e
amostra até uma distancia estimada em cerca de ~ 30 R, o desempenho no modo de
operagiio de tunelamento metal-vidcuo-metal {MVM) atingia uma resolucdc vertical
de ~ 3 A. Surpreendentemente, no modo MVM de operacgio, os autores ndo efetua-
ram varredura, limitando-se o movimentc plezeléirico a diregdo z, cof. Young et

al. (1971; 1972:1008-11).

Binnig & Rohrer (1987:615-6) mais tarde ponderaram que bastava combinar
(ainda que apenas mentalmente} a varredura com o tunelamentc no wicuo, para
gque os projetistas do topografiner chegassem ao concelto de microscopia de
tunelamento de elétrons, como o fizeram, cerca de uma década depeis, Gerd

Binnig, Heinrich Rohrer e colaboradores.
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Do ponto de vista experimental, Binnig & Rohrer (1987:616-7) destacan,
como uma das diferencas entre o topografiner e o MIE, a distincia z entre pon-
ta e amostra, muito maior no primeiro; além disso, acrescentam depoils, pontas
longas e finas — note-se que é este o caso da ponta do MCI e, pois, do
topografiner — sdoc extremamente sensiveis a vibracbes e suscetfiveis de exci-~
tagdo térmica. Para explicar por que o topografiner nio atingira resoluclo
atdmica como o MTE, Kuk & Silverman (1989:165-6) aventam duas hipéteses: iso-
lamento insuficiente de vibragdes e a grande distancia entre ponta e amostra
(da ordem de - 100-1000 & no topografiner, contra - 10 R no MTE). Além disso,
pode ser que tenha alguma importéncia o fato de que se obtinha (no
topografiner) malor sensibilidade de deflexfo nos piezocursores de varredura x
e y, em relagdo a z, as custas de um sensivel aumento na histerese, cf. Young

et al. (1972:1000).

Em contraste com os experimentos pioneiros de Young ef al. {1971), que
estudaram a caracteristica corrente x voltagem na regifo de emissio de campo
{chamada de Fowler-Nordheim), na regifo de tunelamento MVM e na regifo inter-
medisdria, Binnig et al. (1982 a,b) efetuaram medi¢des diretas da dependéncia
exponenclal da corrente de tunelamento em relagdo a disténcia intereletrédica
s {entre uma ponta de tungsténio e uma amostra de platinal), com resclucgic de
cerca de ~ 0,2 X, obtida gragas a um sistema de isclamento de vibragbes efi-
caz, ainda que muito complicado, pois utilizava inclusive levitacdo magnética
da unidade de tunelamento — ainda no se falava em "microscdpio” em Binnig et
al. (1982a). Para tanto, a unidade era montada sobre um ceonjunto de imds per-
manentes, ¢ conjunto levitande acima de uma calota superconduteora de chumbo,
resfriada por hélio liquido, cf. Binnig et al. {(1982a:2075; b:178). Um aspecto
importante deste trabalho ¢, sem duvida, a especificac¢ioc de critérios para
assegurar que ¢ experimento se tratava de efeito tunel e que outras contribui-
¢Oes mals provdvels poderiam ser excluidas, na Interpreta¢do das curvas da
resisténcia de tunelamento R (s) em fungio da distancia intereletrédica {ou

espagamento} 5, cf. Binnig et al. (1982a:2076~7):

{1 A baixa tenséo UT de polarizaclo intereletroédica (g UT << ¢, onde
e
qeé a unidade de carga eletrénica e ¢ é a funcio de trabalho da

amostra) exclufa a possibilidade de emissio de campo.

{11} Sendo as energias de 1ionizaclo consideravelmente maiores que ¢
{portanto, os estados eletrdnicos dos dtomos situam-se abaixo do
nivel de Ferml dos eletrodos EF), podia-se excluir a possibilidade

de corrente idnica.
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(iii) O comportamento exponencial des curvas R (s) X s apresentava des-
vios espurics, para grandes valores de s no casc de eletrodos insu-
ficientemente limpos, que os autores atribufam a contribuicgdes de

elétrons termicamente excitados.

{iv) A reprodutibilidade e auséncia de histerese nas curvas R (s) x s,
permitiam excluir a possibilidade de um {mau) contacto (rebarbas ou
camadas de contaminantes) entre os eletrodos; quando estes aciden-
talmente se tocavam, R (s) apresentava descontinuidades niic repro-

dutiveis, etc,

Com isto, Binnig et al. (1982a:2077) concluiram afirmando a exegiiibilida-
de técnica do tunelamento no vacuo & temperatura ambiente e sem necessidade de

ultravacuo.

A expressfo "scanning tunneling microscopy” registra~se jd em Binnig el

al, (1982b:17%) - artigo que ¢ uma espécie de extensio de Binnig et al.
(1982a) -, e as primeiras imagens em esrzala atdmica de monodegraus da super-
ficie (110} de CaErSn4 e Au foram publl:adas ewm Binnig et al. (1982¢). Em

Binnig & Rohrer {1982) inclui-se a primeira revislo dos aspectos técnicos do
MTE, com ¢ equipamento Jad em sua segunda geragdc — em gue se substitufa o
sistema de levitacio a supercondutor, cf. Binnig & Rohrer (1982:728), utiliza~
do apenas pof trés meses porém citado durante anos, como revelam Binnig &
Rohrer (1987:619) —, as famosas imagens do Si (111)(7x7}, uma breve discussio
do tunelamento ressonante e uma estimativa da resolugdo do MTE comparada a de

outros microscépies.

Desde entfdo, abriu-se todo um leque de desenvolvimentos instrumentais,
quer em direcdo a instrumentos para amblentes diverses -— como o dispositive
para insergidc em um frasco de Dewar, para operagdo em temperaturas do hélio
liquido, desenvolvido por Smith & Binnig {1986) —, quer em direcgio a unidades
de MTE cada vez mais simples e menores, cf. Binnig & Rohrer (1987:623). Rela-
tos da segiéncia de geracdes de unidades de MTE desenvolvidas por Binnig,
Rohrer e colaboraderes no laboratéric da 1BM de Ziirich, encontram-se em Binnig

& Rohrer (1986:358-60) e em Gerber et al. (1986:221-2).

Importa acrescentar gue, segundo informam Binnig & Rohrer (1987:624),
desde 1984 se verificou a perfeita exeqiiblilidade de resclugdo atémica em MIE
no ar. A teoria cineética cldssica da matéria sugere intultivamente gue even-
fuais interac¢des entre o ar e os eletrodos do MIE (se estes nfo forem passi-

vels A& adsorcdo das moléculas de ar, bem entendido) seriam despreziveis, Jd
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que a distancia intermolecular de um gés ideal (~ 30 &) é bem menor gue o ca-
minho livre médio (~ 700 &), cf. Tipler {1981:66, 73}, E ambos, muito majiores
gque o espacamento intereletrédico s ~ 10 & em um experimento tipido de resolu-

gdo atémica em MTE.

Dentre as revisbes mais amplas, com escopos distintos, destacam~se: Kuk &
Silverman (1989), de escopo instrumental, incluindo uma fascinante secdo sobre
o isolamento de vibracgBes (1989:167-9); Hansma & Tersoff (1987), de enfoque
mais propriamente fisico e escopo em aplicagdes & ciéncia de superficies;
Walmsley {(1987) fornece uma interessante antologia dos trabalhos anteriores ao

surgimento do MTE; além de Binnlg & Rohrer (1982, 1986, 1987), etc.

Ao invés de uma ambiciosa revisfio geral de todo o esforco mundial na area
da MTE, parece mais adequade, aqui, uma despretensiosa descriclo unicamente do
protétipo que construimos no DSIF (o que permite uma discussio em bases mais
concretas), seguido de um levantamentc qualitativo, panoramice e sumirio de
alguns dos tratamentos tedricos. Nio € objetivo do presente texto a discugsio

das aplicacdes do instrumento as diversas superficies.

2.1 0 protétipo de MTE construido

A Fig. 1 1ilustra a unidade de tunelamento gue projetamos, de operacio
extremamente simples: Posicionando-se a amostra pelos parafusos micrométricos
¥ e y (ajuste grosso), de movimento paralelo & superficie da amostra, procura-
se cuidadosamente a corrente de tunelamento em algum ponto entre ¢ circuito
aberto e o curto-circulto, por meic do parafuso micrométrico z, de movimento
ortogonal & superficie da amostra. Para evitar danos a amostra, um microscdpio
de observacgdo (Fig. 2) auxilia o operador. Tocar levemente a ponta na amostra
¢ considerado um método de preparo da ponta, por Binnig & Rohrer (1982:730,

1987:617).

0 sistema de isolamento de vibragbes consiste de granito (para o amorte-
cimento de vibragdes}, uma camada de plastico macico (amortecimento de altas
freqliéncias) e, na prdtica, uma simples folha de papel a guisa de isclamento
acustico rudimentar; ocasionalmente, um pedago de papel aluminio se prestava
a0 isolamento eletromagnético. Este sistema simples fol estimulado pelo artigo
de Stupian & Leung (1989), em gue se descreve um sistema de isolamento de vi-
bragdes constituido de uma pilha de placas de bronze, intercaladas por espacga-

dores de Viton, inserindo-~se o conjuntco em uma caixa de papeldo para o isola-

mento acustico.
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Croqui de um microscépio de tunelamento Fig. 1. Vista do MIE que

1solante
{plexiglassy

projetamos no DSIF. Os

Aguihe de Parafuse de

tungsténio uste fino . ;
gmmm& trés parafusos micromé-

?t:i:‘;::cxs] atnosita da

‘compostos de lgu!ha_cmn tricos permi tem o posi-—

Surdas de ﬁ‘rlt:r;sao de uma

ﬁgﬁm"& {miliondsimo de cionamento da amostra em
0. nidhio ¢ v o e

laminio.

relagdo a ponta. 0O con~
Parsfuso de . .
sjusie de alturg Junto posicionador x-y-z
eleva ou abaa

fol feito pela Optron -
Micromecanica Optica
IL.tda. As cerémicas pie-

zelétricas foram doadas
Parafuso de
ajusic do eixe X
far o movimenic
paraicio entre a

agulhs ¢ 8 BmOSIrR,

pela Thornton Inpec. As

ceramicas formam angulos

\ ajuste do eixo Y
EPrOXima a . s}
amostra da mitucs de 90 para o
sguths com
mener precisn deslocamento da ponta.
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Por outro lado, a obtencdc de imagens no MIE do DSIF sd era possivel a
noite, como (apesar do sistema de isclamento de vibragdes bem mais sofistica-
do) nos experimentos iniciais de Binnig, Rohrer e colaboradores, cf. Binnig &

Rohrer (1987:618).

Apds uma série de experimentos preliminares, destinados & verificacio da
ocorréncia e condigbes de tunelamento, segulu-se uma seérie de experimentos
sobre uma amostra de grafite, efetuados na chamada polarizacgdo reversa (ponta
positiva em relacfo a amostral)l — o modo mais comum e conveniente de operacio
do MTE em topografia, como se discute no Capitulo Il; cf. Lucas, Cutler et al.
{1988:462) —, e um uUnico experimentc em polarizacgio direta {que demonstrou a

inaplicabilidade do MTE do DSIF nesta modalidade, como se discute adiante),

A escolha da amostra, cuja estrutura eletrénica deveria ser bem conheci-
da, fol ébvia: Embora haja quem questione o papel do grafite na calibracgdo do
MTE, como. Morita et al. (1988}, e Colton et al. {1988}, este material de su-
perficie inerte parece o de obiengdo mals facil de imagens com resoluglo atéd-
mica, c¢f. Bando et al. (1988), Batra et al. (1987), Batra & Ciraci (1988},
Selloni et al. {1985}, Mizes & Harrison (1988), etc.
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Fig. 2. Vista da uni-
dade da Fig. 1 em sua
mesa de granito, do-
tada de um microsco-
pic (m} de observa-
gie. O suporte das
ceradmicas piezeleétri-
cas {pz) ¢ soldado em
sua base (b)), que é
rigidamenté acoplada
a4 mesa de ajuste

grosso (g). O parafu-

so diferencial (d)

nio pode ser utiliza-

do, pois sua posigio
provocava . instabili-
dades. Utilizamos uma
camada de espuma in-
tercalada entre a

mesa de granito e o

conjunto para minimi- N

zacdo de vibragdes. ////‘2

E bem sabidoc que o grafite apresenta uﬁa estrutura cristalina he%agonal
disposta em camadas, tal que a Iinteraclo entre estas ¢ do tipo de van der
Waals, cerca de uma ordem de grandeza mals fraca que as forgas covalentes en-
tre os dtomos da mesma camada (ligados entre si por orbitais hibridos em con-
figuragdo sp2), eof. Mahan (1972:72), Mizes & Harrison (1988:300), Tipler
(1981:251-2), Van Vlack {1988:60~1, 150), Milovsky & Kononov (1985:26, 102,
107-87.
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Estas caracteristicas tornam relativamente simples a obtencdo de superfy
cies atomicamente planas com extensic suficiente para estudos de MTE, cf.
Mizes & Harrison (1988:300). Cada &tomo de grafite apresenta trés orbitais
hibridos sp2 no plano xy (bandas ¢, acoplamento -~ 10 eV} e um orbital p puro
(bandas n) ortogonal & superficie; este orbital P, interage com os out;os da
mesma espécie com um acoplamento {~ 3 eV) consideravelmente maior que as atra-
gbes de van der Waals (-~ 0,3 eV) entre as camadas, cf.Mizes & Harrison

(1988:300).

A anisotropia das forgas interatémicas no grafite também facilita a com-
paragao entre os cdlculos tedricos e resultados experimentais, pois valem
aproximagdes em que se despreza o efeito das forcas de van der Waals {ou seu
efeito ¢ tratado como uma perturbagio) nas funcées de onda da superficie, cf.
Mizes & Harrison (1988:300). Vistoc que as camadas hexagonais no grafite mono-
cristalino orientado ideal nfo se sobrepéem (i. e., o centro de cada hexagcno
de uma camada situa-se idealmente acima de um #&tomo de carbono da camada se-
guinte), alguns &tomos situam-se acima do centro de um hexdagono da camada ime-
diatamente inferior (local RBJ, enquanto ouilros atomos se situam acima de um
atomo da camada Inferior (local «). As camada sucessivas se acoplam pelas po-
sigbes « e, como seus estados nio se encontram no nivel de Fermi EF, Mizes &
Harrison (1988:300) afirmam que ndo ocorre tunelamento pelos locais a; i.e., a
imagem no MTE corresponderia apenas as autofuncdes médias dos dtomos B, donde

a simetria trigonal rotativa das camadas.

Dada a relagdo linear entre voltagem estdtica e forga de compressio das
ceramicas piezelétricas, cf. Randeraat & Setterington (1974:7, 17) - em par~
ticular da ceramica PZT (solugdo sélida de titano-zircanato de chumbo), utili-
zada no MTE-DSIF -, estimou-se a resolugdo do grafico da Fig. 3 (que ilustra
a primeira imagem de grafite com resolugdc atémica obtida com o MTE-DSIF, cu~
Jos dados constam da Tabela III do Apéndice A deste capitulo)} supondo-se li-
near também a relaclo deslocamento pilezelétrico x voltagem aplicada as cerami-
cas. Em outras palavras, as coordenadas da Fig. 3 sfo leituras diretas das
tensbes aplicadas as respectivas ceramicas, mantendo-se constante a corrente

em um valor da ordem de - 1 nA.

Por especificacgfo do fabricante (Thornton Inpec), a 1000 V o deslocamento
plezelétrico seria de menos de 1 um. Logo, para uma estimativa "pessimista", a
0,1 V corresponderia um deslocamento de menos de - 1 £. Comparando-se com os
dados da literatura, o valor ~ 5 X da Fig. 3 equivaleriam a cerca de -~ 2,5 A,

cf. Morita et al. (1988:355-6) ou Batra et al. (1987:128}, por exemplo.

ASSIMETRAIAS GEOMETRICAS EM MTE -~ 12



Fig. 3. Imagem da superficie de grafite, obtida a 277371990, com o MTE-DSIF.
Dados na Tabela III do Apéndice A.

No Apéndice A, seguem tabelas com og dados de alguns experimentos, discu-

tidos a seguir. O objetivo é a exposicic do método e suas dificuldades.

A Fig. 4 (a) ilustra uma tentativa mal-sucedida de levantamento topogra-
fico, onde se nota que provavelmente o acumulo de impurezas eletrostdticas
entre a ponta e a amostra induzia um aumentc {aparenemente expenenciall da
corrente, independentemente da posicido da ponta, em termos de deslocamento
piezelétrico. Os dados constam da Tabela I do Apéndice, exceto o dltimo ponto
desta tabela, que apenas confirma o aumento da corrente (em outra posicdo da

ponta), tal que foi necessdrio retrair a ponta.

A Fig. 4 (b) ilustra um trecho de varredura, aparentemente da imagem de
uma estrutura topogréfica (dados na Tabela I1II do Apéndice). Note-se uma cir-

cunstancia curiosa, que talvez explique a relativa facilidade de obtencdo de

imégens topogrédficas com resolugdo atdémica em amostras de grafite: As rugosi-
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dades Az s8o exiremamente altas. Aplicando-se os mesmos cdlculos das ceramicas
x e y, conclui-se que Az - 200 A na Fig. 4 (b), valor excedido pelo da Fig. 3.
Estas anomalias do grafite, previstas por Selloni et al. (1985), confirmadas
posteriormente, e discutidas em Scler et al. (1986} e em Morita ef al. (1985},
chegam a quase Az ~ 100 A para grafite monocristaline ("Kish"), cf. Morita et
al. (1985:355}. Colton et al. (1988:349) falam em Az ~ 2,4 nm. H4 que se con-
siderar dois aspectos da questdo, sem entrar nos detalhes dos diferentes mode-
los que procuram explicar o fenémeno, como os trabalhes de Selloni et al.
(1985) e Soler et al. (1986). Em primeiro lugar, nossa estimativa grosseira do
deslocamento piezelétrico sé vale para a ordem de grandeza. Em segundo lugar,
hd motives para crer que as rugosidades de uma amostra de grafite policrista-
lino sejam malores que as do grafite monocristalino, do mesmo modo que as ru-
gosidades deste sdo bem maiores (cerca do triple) que no caso do grafite alta-
mente orientado, obtide por pirdlise ("highly oriented pyrolitic graphite",

HOPG), conforme Morita et al. (198%:354-5),

Aproveitando as boas condicfes (pouca vibracio, estabilidade da corrente
e o eventc estocastico rarissin. de encontrar ¢ que parecia um "terraco" bem
plano na amostra) da mesma ocasido do tragado da Fig. 3, investigou-se a his-
terese -— fenomeno tipico das ceramicas piezelétricas, c¢f. Randeraat &
Setterington (1974:17) — do conjunto piezoposicionador, por meic de uma var-
redura de "ida e volta", cujos dados estdo na Tabela III (b) do Apéndice A; i.
e., partindo-se de um dado valor de tensio Uy aplicada 3 ceramica de varredura
desta linha (mantendo Ux constante), efetucu-se uma varredura até o extremo de
tensdo U da outra linha (i. e., a linha varrida com outro valor Ux, cujos
dados cozstam da Tabela III {a)} retrocedendo pelos mesmos valores de U . O
resultado, Fig. 4 (¢), deve ser uma convolucdo (em geral complicada) das ;iSW
tereses das ceramicas y e 2z, além de efeitos secundarios, como deriva da cera-
mica x (que talvez se possa considerar desprezivel, neste caso), a despolari-
zaglo térmica e elétrica das trés cerédmicas, cf. Randeraat & Setterington
(1974:15-6); sem falar de outros efeitos, relacionados ou nfo as ceramicas,

como a deriva térmica da propria amostra, etc.

O principal problema nos experimentos, contudo, era encontrar um valor
estdvel para a corrente, come ilustram as Figs. 5 a 7, correspondentes a trés
linhas (trés valores de tensdo Ux). Na Fig. 5 (dados na Tabela IV} ilustira-se
uma situag@o curiosa, em que a despeito dos valores distintos de corrente,
sugere-se a continuidade em certas estruturas. Na Fig. 5 {a) ilustra-se o va~

lor de corrente na faixa de tensio U em que esta se manteve estdavel.
Y
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Fig. 4. (a) Dificuldade tipica do MTE do DSIF: A corrente cresce, tendendo ao
curte-circuito. (b)Rugosidades anémalas da superficie sdo tipicas de

amostras de grafite. (c¢) Histerese do conjunto piezoposicionador.

Dados nas Tabelas 1-111 do Apéndice.
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Fig. 5. Ilusiragio do problema de estabilidade de corrente: (a) Valores de
corrente X faixa de varredura, e (b) respectivas feigdes topograficas.

Dados da Tabela IV do Apéndice.
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Na Fig. 5 (b), os trechos continucs estéo exatamente sob o segmento cor-
respondente ao seu valor de corrente na Fig. 5 (a). Assinala-se na Fig. 5 (b)
0 unico trecho em que houvé uma provavel interrupgido (salto ou repeticéio na
concavidade a4 esquerda e & direita da seta); o resto parece deveras uma conti-
nuidade estrutural, tanto mais que os dois trechos em que o valor da corrente
era de 1 nA foram varridos em sentidos opostos (ver Tabela IV). Note-ge que um
maior valor de corrente significa malor proximidade entre ponta e amostra, o
que acentua as rugosidades aparentes da amostra, cf. Stoll et al. (1984).
Assim, um.software pode facilmente "remendar" trechos como estes, acentuando
as rugosidades e elevando as curvas onde o valor de corrente for baixo, e

vice-versa.

Na Fig. 6, mostra-se uma situacio similar a da Fig. 5, exceto que as cur~
vas foram tragadas separadamente, por ser dificil interpretar o que ocorreu,
visto que esta linha fol varrida sem gualquer instabilidade, exceto a mudanca

do valor de estabilizagio de corrente.

Na Fig. 6 (a), a topografia parece indicar um plano inclinade da superfi-
cie do grafite, ao passo que, na Fig. 6 (b) parece ter havido uma subita mu-
danga ou chaveamento do poder de resolucgfo, o que 3}& ¢ bem conhecido na lite~
ratura, como por exemplo, em Chen (1990a:8841; 1991a:45). Outra possibilidade
¢ que, na Fig. 6 (b}, devido aos passos relativamente grandes de varredura
(0,2 V), por coincidéncia, a leitura tenha side uma média das rugosidades a
nivel atémico. De gualquer forma, o mencr valor de corrente indica maior dis-

tancla entre ponta e amosira.

Na Fig. 7, nova comutacgio de corrente, entre 1,5 e 1 nA. Houve instabili-
dade da corrente por volta de Uy ~ 104 V em {b), mas o trecho a extrema es-
querda em {a), onde Uy g 102,6 V, em pricipio é continuado pelo trecho a4 es-
querda (Uy = 102,4 V) em (b}, pols exceto pela comutagio de corrente, o trecho

i01,2 V=U = 104,8 V parecia estivel.
4

Todos os experimentos bem sucedidos foram em amostra de grafite. Infeliz-
mente, um experimento mostrou que o MTE-DSIF, na configuracic em que se encon-
trava, n&o permitiria estudos no modo chamado de polarizacdo direta, i. e.,
com a ponta negativa em relaclio & amostra, impossibilitando a complementacio
experimental do escopo tedrico dos Capitulos II e III do presente trabalho: As

assimetrias geométricas da jungio MVM em MTE.
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Fig. 6. Varredura de uma linha em que a corrente comutou, subliamente, entre

os valores (a) 1 nA e (b} 0,5 nA. Dados da Tabela V.
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Fig. 7. Nova comutagdo de corrente, entre os valores (a) 1,5 nA e {b} 1 nA.

Dados da Tabela VI.
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O experimento em questio (realizado em meados de abril de 1990} verificou
a existéncia, no circuito, de uma Juncdo retificadora, ou fonte de corrente
constante {da ordem de | -~ Q.OS nA), no modo de polarizacio direta, provavel-
mente devido aos diferentes materiais de cada lado do circuito (i. e., do lado
da ponta e do lado da amostra). Por exemplo, a amostra era colada com tinta de
prata, material que nioc estava presente (nem o poderia, por uma questio de
sensatez) do lado da ponta. A distribuicfo dos diferentes materials (fios,
soldas, agulha, amostra, tinta de prata, o suporte que servia de terra & amos-
tra etc.) parecia impossibilitar, ou melhor, dificultar uma juncéo homogénea,
que fornecesse um outre dicdo {(ou fonte) com pelaridade reversa em relacgio ao
primeiro. A propria assimetria geométrica entre ponta e amostra, de fato, era
previsivel que favorecesse a passagem dos elétrons a amosira, mas o experimen-
to fol feito com a ponta suficientemente distante da amostra (macroscopicamen-
te) para garantir que a leitura do eletrémetro nic era tunelamento -— ainda
que a forma da poenta pudesse desempenhar algum papel, por exemplo, em emissdo

de campo dos elétrons da ponta para o ar, este efeito deveria ser desprezivel,

Nio obstante a falta de uma complermenta io experimental, o irabalho dos
proximes capitulos ndc € vdo, pols além do significado tedrico, a verificacio
experimental das assimetrias ¢ de conhecimento universal na literatura do MTE
— cf. por exemplo, Colton et al. (198%8:352); Lucas, Cutler et al. (1988: 462-
4} etc. —, e mesmo no tratamento tedrice do comportamento retificador do dio-
do de contacto de ponta, c¢f. Lucas & Cutler (1973). Os tratamentos tedricos
ndo se tém mostrado geralmente bem sucedidos na descrigic simples das assime-

trias geométricas, como se verd a seguir.

2.2 Esforgos tedricos.

A fdérmula de Fowler & Nordheim (1928), para o tratamento unificado da
emissdo termidnica, emissio de campo € tunelamento unidimensicnal, de certo
modo adaptada pelos cédlculos de Simmons {1963) para juncées de tunelamento
entre eletrodos planos paralelos, tem-se aplicado ao tratamento do MTE nos
mais diferentes contextos: discussées experimentais, como em Binnig & Rohrer
(1982:727), Binnig et al. (1982b:179; 1982c:58), Stroscio et al. {1988:501);
textos introdutdrios e/ou de revisfio, como em Baratoff (1984), Baratoff et al.
(1986:735), Binnig & Rohrer (1986:356), Baranauskas (1989:58), Kuk & Silverman
(1989:165); e tratamentos tedricos, como em Stell et al. (1984:3079), Huang et

al. (1989:34). Além de outras aplicagdes: ao diodo de contacto de ponta, em
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Lucas & Cutler (1973}); ao topografiner, em Young et al. (1971:923;, 1972
1009). Esta férmula exprime a densidade de corrente de tunelamento J {no caso
unidimensional, a propria corrente) em termos exponenciais do espagamento z

entre ponta e amostra, como:

J (U%/s) exp {-A w1/2 s), (8)

onde UT ¢ a tensdo aplicada entre os eletrodos, ¢ ¢ a altura média da barreira
e A ¢ uma constante, expressa em termos de constantes fundamentais por Binnig

et al. (1982b:179; 1982c¢:58) como:

= z2
A=4n K%@ - %g VY omc? = zimégf_ = 1,025 (eV) V3(R)7Y, (9)

onde m ¢ a massa do eléiron, ¢ a velocidade da luz, h = h/(2n) € h a constante
de Planck., Para os valcres usuais das constantes em (9), of. Tipler (1981:409-
16), resulta o valor acima, apresentade por Binnig et al. (1982b: 179;
1982¢:58) e Binnig & Rohrer (1982:727}. Supondo-se UT/S = cte,, ou desprezivel
sua variagio, o que equivale & espectroscopia de tunelamento de eldtrons
(ETE}, reescreve-se {8) como em Binnig et al. (1982b:179; 1982c:58):

2 s}, ' (10)

J « exp {-4 @1/
de que resulta, para ¢ aproximadamente igual & fungfo de trabalho tipica de ~
4 eV, uma razdo entre as correntes calculadas para s = 9 e 11 ) {respectiva-
mente, representadas aqul por Jg e J11}, um valor da ordem de JQ/JH ~ 60. Qu
ainda, para UT = cte., a variacdo para s = 9 e 10 A {respectivamente }9 e Jzo)
em {8) forneceria a razio JQ/JIO ~ 70. Esta forte sensibilidade da corrente de
tunelamento J em relagio ao espagamento s, explicaria, segundo as referéncias

acima, a resolugio vertical do MTE.

Tals cdlculos parecem valer apenas no caso de eleirodos (ponta = amostra)
idealmente limpos, pois Binnig et al. (1982a:2076)}, no caso de contaminacio
apreciavel dos eletrodos, determinaram ¢ ~ 0,6 a 0,7 eV e, no maximo {eletro-
dos razoavelmente limpos, pela modulacioc de UT por uma sendide de 10 KHz e

baixa amplitude}, ¢ ~ 3,5 eV.

Para UT = cte., dividindo-se UT por (10}, tem-se a expressic da resistén-

cia de tunelamento R {s) em funcio da disténcia s, que é a relacdo apresentada
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em Binnig et al. {1982b:175):

2 sy, : (11)

R (5) o« exp (A4 mi/
que se pode reescrever em termos do logaritmo de R {(s), derivando em relacio a
s, e considerando-se A4 ~ 1, chegar a uma expressdo instrumental simples, que
permitiria a caracterizagdo da amosira em termos de sua funcido de trabalho

(suposta igual & altura média da barreira, ¢):

InR(s) « A¢ % s . ¢"% a-g In R (s). (12)

E 6bvio que, na pratica, o MTE nic se pode modelar de modo t3o simples, o
que motivou intensa pesquisa tedrica. Discutem-se a seguir, apenas gqualitati-

vamente, alguns rumos.

Uma revisido das primeiras tentativas encontra-se em Baratoff (1984), en-
zoanto consideragdes mais atuais e sistemdticas encontram-se em Feuchtwang &
Cutler (1987). Discussdes sucintas e criticas constam das introducgdes dos tra-

balhos de Chen (1988:319; 1990b:8341-2).

De inicio, Baratoff (1984:143-4) distingue duas linhas principais, que
ele afirma equivalentes: o formalismo por espalhamento e transmissio e por

transicgdes entre eletrodos fracamente acoplados. Ver Fig. 8 (a-b).

No primeiro caso, Garcia et al. (1983) .e Garcia & Flores (1984) efetuam o
tratamento numérjco do espalhamento de ondas por eletrodos periddices (rugo-
sos): Uma ponta de grande amplitude de rugosidade e periodo de repeticéo no
limite L + » e uma amostra de amplitude e periodo de rugosidade pequenocs, como
se mostra na Fig. 8 (b). Sempre supondo eletrodos metalicos, este medelo, que
Baratoff (1984) cbserva tratar-se de uma continuagio do tratamenteo dos manuais
- como em Cohen-Tannoudjl ef al. (1977:912-8) — foi independentemente adota-
do por pelo menos um outro grupo, Stoll ef al. (1984); estes, desenvolveram um
método sistemdtico lilgualmente bidimensional e facilmente extensivel as trés
dimensées, para o calculo da distribulcido de corrente. O principal mériteo do
tratamento de Stoll ef al. (1984) parece a compreensfc intuitiva do fenémeno
de resolugdo atémica do MTE, esclarecendo que a corrente de tunelamento total
I se distribul de fato por uma drea consideravel da ponta equivalente, cujo

"raio" deve ser muitc malor que a disténcia intereletrddica d na Fig. 8, cf.

Stoll et al. (1984:3077-8, 3085). Isto significa que uma ponta pouce agugada

Cap. I: Microscépie de Tunelamento de Elétrons{HTE): Tépicos - 21



(grosseira ou "cega") admite resolucgdo atémica, dentro de certos limitesz, des-
de que ponta e amostra estejam suficientemente proximas. Assim, por exemplo, a
melhor resolugdo (condigées mals estdveis) seria obtida por uma ponta monoatd-
mica, sem divida; mas esta ndo é uma condicio necessdria a resolugdo atdémica
em MTE. A ponta monoatémica permitiria maior estabilidade, simplesmente por

permitir um maior espacamento entre ponta e amostra, pelo menos em principio.

Tersoff & Hamann (1983, 1985) partem de uma ponta, em principio de forma-
to arbitrario, dotada porém de uma esfericidade local e uma amostra plana,
como ilustra a Fig. 8 (a). O tratamento matemitico baseia-se na teoria da per-

turbagdo, em aproximagdo de primeira ordem pelo formalismo de Bardeen {1961)}.

A teoria das perturbacgbes estacionarias ou independentes do tempo consis-
te em se superpor aoc hamiltoniano HG, de solugdo conhecida {(i. e., autovalores
e autc-estados conhecidos), um hamiltoniano de perturbacdo H |, onde H << RO,

p p

atribuindo-se ao sistema total o hamiltoniano K, dado por:
H=H + K, (13

cf. Cohen-Tannoudji et al. (1977:1093, passim 1208), Eisberg (1979:243, passim
265), ete,

De acordo com a teoria de Bardeen (1961:58), o elementc de matriz de
transicdo entre um estado permitido p da ponta e um estado permitido a da
amostra € dado por:

2 d
M= S Ry - Ry dr = - L gwle -y w)eas, (14)
pa o a a p n p a a p

onde ¥ € o hamiltonianc de perturbagic (cuja energia potencial considera inte-
ragdes intereletrénicas), a integral em (14) ¢ efetuada sobre qualquer super-
ficie contida na regiido de barreira, wp e wa 580 as autofungdes, respectiva-
mente da ponta e da amostra, e V ¢ o operador gradiente:
a -+
v —"‘-;5?:“31_1, {14&)
1

cf. Tersoff & Hamann (1983:1998; 1985:806), Duke (1969:15, 207-11). 0O inte-
grando do Ultimo membro direito de (14), € chamado cperador de corrente, cuja

expressdo analoga para uma unica particula (sem spin) costuma ser apresentada

nos manuais, como em Cohen-Tannoudji et al. (1977:238-40).
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Modelando a ponta {para simplificacdoc dos cdlculos) como um pogo de po-
tencial esférice acima de uma amostra plana, Tersoff & Hamann (1983:1998;
1985:806) utilizaram o elemento de matriz de Bardeen, dado por (14) acima, no
calculo da corrente, que se mostra proporcional a8 densidade local de estados
aoc nivel de Fermi EF na superficie da amostra, a temperatura ambiente ou menor
e em baixa voltagem de polarizagdo intereletrédica. O resultado, também citado

em Hansma & Tersoff (1987:R4), é:

ane 5
I=—+ ?Za FEEN 11 - fE +qU)] lﬂpa] 8(E - E) =
anju ,
& — pza [Mpa[ S(E - E) a(Ep - E), (15)

onde q, €¢ a carga do elétron, h = h/{2n) sendo h a constante de Planck, { ¢ a
fungio de distribuigdo de Fermi e &, cujo significadc nioc consta de nenhum dos
artigos supramencionados, deve ser a "fungdo" & de Dirac - equivalente quan-
tico, no continuum (i. e., nas regifes onde o espectro de valores de energlia é
continuo), da "funglo" & de Oliver Heaviside (1850-1925), da teoria de comuni-
cagbes. Cabe notar que, no caso de espectro discreto {regides de potencial de
ligacdo, onde o espectro de energia ¢ discreto), 8 {0) = 1 (e ndo infinito),

cf. Landau & Lifshitz {(1985:21, 30).

Também com base no formalismo de Bardeen (1961}, mas com objetivos mais
prepriamente espectroscépicos (enfatizando as "assinaturas” caracteristicas de
elementos quimicamente distintos em uma superficie), Lang (1985, 1986, 1987)
tratou os eletrodos como simplesmente planos, num dos quais hd um dnico Atomo

adsorvido (adatomo), como na Fig. 8 {c).

A Fig. 8 (d) ilustra um tratamento numérico tridimensional de eletrodos
planos perturbados por uma ponta esférica, proposto por Lucas, Morawitz et al.
(1988:297). A conclusido de que a assimetria do potencial, de acordo com este
modelo, ndc seria desprezivel para um raio da poﬁta até 100 A & interessante,
mas levou os autores a conclusfio errénea de que o efeito de tunelamento assi-
métrico s6 seria obtenivel por um modelo tridimensional. No Capitulo II, mos-
tramos que ndo € bem assim, desde que se atribua a assimetria geométrica nio a
uma perturbacgdo local, mas ao hamiltoniano ndo perturbado, que descreve o com-

portamento assintdtico da energla potencial devido 4 forma da ponta.
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-

‘Fig. 8. Alguns modelos dos eletrodos de tunelamentoe no MTE: {a)

Hamann; (k) Garcia et aj.,

com objetivos espectroscépicos;

Dignos de nota sdo deois outros esbocos tedricos mais gerais. No primeiro
caso, Huang et al. (1989, 1990) procuranm generalizar ao caso multidimensional
o chamado método WKB (a ser tratado no Capitulo I1II) peloe espalhamento de on-—
das planas segundo uma construgio do tipo de Huygens, cuja validade se res-

tringe ao caso de ondas incidentes normais i chamada superficie de retorno

também adotado por Stoll et al.;

{d) Lucas, Morawitz et al.
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(generalizagdo multidimensional do conceito de ponto de retorno em fisics
clédssica), procurando discriminar as diferengas de tratamentc nos casos de
potencial separdavel ou ndo, com vistas nioc apenas ac MTE, comc também a dispo-
sitivos de contacto de ponta, tecria de campo e cinética de reagdes molecula-

res, cf. Huang et al. (1990:177).

O desenvolvimento nos Capitulos II e 111, aqui, € compativel com a teoria
de Huang et al. (1989, 1990), como sera facil se depreender pelo exposto espe-

clalmente no Capitulo III.

No segundo caso, Chen (1988, 1990a, 1990b, 1991a, 1991k), desenvolveu uma
teoria de perfurbaqéo, semelhante ao tratamento de Oppenheimer (1928), que
adapta o hamjltonianc de Bardeen para ampliar sua validade, bem como a do mé-
todo WKB. Esta teoria explica por que o modelo de Tersoff & Hamann, embora
forneca resultados interessantes, falha no pento crucial do MTE, a saber, sua
resolucgidoc atdmica {exaustivamente, demonstrada na literatura experimental). O
problema ¢ que o hamiitoniano de Bz-deen pressupde o desacoplamento entre as
fungtes de onda dos eletrodgdos de . .nelamentc, cof. Duke (1969:15-22), o que
ndo vale no caso do MTE, dada a proximidade intereletrddica, cf, Lucas,

Morawitz et al. (1988:296).

No Capitulo Il desenvcolve-se um modelo tridimensional separdvel para o
potencial e o campo entre ponta e amostra, cuja parte unidimensional de inte-
resse (o potencial na diregfio ortogonal a superficie da amostra) incorpora o

efeito das assimetrias geométricas no MTE.

No Capitule I1I, & guisa de exemplo, aplica-se uma expressdo da energia
potencial (unidimensional) obtida no Capitulo I1I, aoc caso quase-classico co-
nhecido como mé€tode WKB, 14 discutido, com vistas ao cédlculo da corrente no
MTE. Note-se que todo o presente texto ¢ compativel com a teoria de Huang et
~al. (1989, 1990), e a expressio do Capitule Il €, ademais compativel também
com a teoria de Chen (1988, 1990a, 19%0b, 19%ia, 1991b).
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APENDICE I.A

TABELAS DE DADOS EXPERIMENTAIS

Em todas as tabelas a seguir, U , U, e U representam as tensées aplica~
X ¥ z
das as respectivas ceramicas piezelétricas, e I representa a corrente de tune-

lamento.

Tabela I {Uy = 125 V}

% z
i00 285 1,5
100G 285 2,5
125 285 3,0
150 285 3,4
175 150 4,0

Tabela II (U = 150 V)
X

Uy [v] UZ iv] I inAl

103,0 200,0 1,5
102,5 188, 4 1,

102,0 207,0 1,5
101,5 190, 4 1,5
101, 0 190,86 1,5
100,5 26273 1,5
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v o[Vl

100, 2
100,1
100, 0
99,9
99,8
99,6
99,5
99, 4
99,3
99, 2
99,1
99,0
98, 9
98, 8
98,6

uov]
y

105,1
105,25
105,3
105, 35
105,0
104,9
104.8
104,7
104, 6
104, 5
104, 4
104, 3
104, 2
104, 1

104,0

(a) (U =80 V)

U {vil

F4

82,1
74,4
55,8
54,1
51,3
63,1
72,3
72,4
70,1
44,8
45,4
45,4
49,0
18,6
50,3

U vl

A

380
460
470
570
270
260
250
270
275
214
208
215
257
2707

287

I

Tabela IV (U
X

I

Tabela III

InAl

fnal

1,0
1,0
1,0
1,6
2,0
2,0
2,0
2,0
1,0
1,0
1,0
1,0
1,0
1,0
1,0

U

u
y

(b) (Ux = 80,3 V)

(v]

98, 6
98,9
99,0
99,1
99,3
99,7
100, 1
106, 2
98,9
99,0
99,1
99, 3
99,7
100,1
100, 2

106,8 V)

[V]

103,9
103,8
103,7
103,86
103,5
103, 4
103,3
102, 9
102,8
102,7
102,6
102,35
102,4
102, 3

U

I

(v]

z

z

43,5
43,5
47,8
50,8
50,5
41,5
32,3
46,1
44,1

53,9 .

54,4
48,6
52,4
48,0
46,9

[V]

295
100
110
105

85

55

30
222
214
215
208
205
155
160

I [nA]

0,5
0,5
0,5
0,5
0,5
0,5
0,5
0,5
0,5
0,5
0,5
0,5
0,5
0,5
0,5

I inA]
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u vl

102,0
102,2
102, 4
102,6
102, 8
103,0
103,2
103, 4

u
z

[v]

155
130
156

75

98
110
125
130

208
195
290
280
198
187
165
213

Tabela V (U
X

I [nA

1,0
1,0
1,0
0,5
0.5
0,5
0,5
0,5

Tabela VI (U
b4

u
y

106,5 V)
(vl
103,6

163, 8
104,0

- 104,2

U

104, 4
104, 65
104,8

[vi

y

102, 4
102,2
102,0
101,8
101,6
101,4
101, 2

106,3 V)

u

(vl

135
163
175
160
145
168
16073

[v]

z

310
270
390
402
410
418
420

I [nA]

0,5
2,5
1,0
1,0
1,0
1,0
1,0
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CAPITULO I

MODELO DE POTENCIAL E CAMPO ENTRE PONTA E AMOSTRA IDEAIS

Sinopse. A partir da equagdoc de Poisson, aplicada a uma densidade
linear de carga a uma disténcia m de um planc de referéncia (poten-
cial nulec}, obtém-se expressdes em coordenadas cllindricas para o
potencial e o campo elétrico. Os resultados podem-se aplicar a mode-

los simplificados, como do diodo de contato, do espagamento ponta-

amostra num microscépio de tunelamentc de elétrons (MTE) -~ mesmo
admitindo ponta de espessura ndc nula -, ou de um pdra-ralos e uma
nuven.

1. INTRODUGAC.

Considere-se (Fig. 1) uma densidade linear uniforme de carga positiva +pL

ao longo do eixo z, num sistema de coordenadas cilindricas, a partir de - = 7,

i. e., a linha de cargas tem comprimento [ - o,

0 <y =2 < w

Fig. 1. Distribuiclo de cargas
simétirica em relagic ao plano
z = 0. Incluen-se os sistemas
de coordenadas carteslanas e
cilindricas, para melhor wvi-
sualizacdo. O ponto P(r,¢,z} ¢
um pontoe gqualquer do espago

tridimensional.

+p

-
T

gsituando-se no intervalo
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Admitindo-se no plane z = 0 um potencial nuls (U = 0), pela teoria das
imagens --— ver, por exemplo, Kraus e Carver (1953:275-6) —, as formas do
potencial e do campo acima do plano z = 0 nioc se alteram frente & presenga de
uma densidade linear de carga negativa, P tambeém ao longo do eixo z, mas no

intervalo -w < 2z < -7.

Calcula-se adiante o potencial e, a partir deste, o campo elétrico em um
ponto arbitrdrio do espago Plr,¢,z)}. A fim de distinguir as coordenadas do

ponto (r,¢,z) das variaveis de integragio, estas apresentam-se plicadas

(r’,¢’,2").

2. CALCULO DO POTENCIAL.

Os célculos a segulr, valendo-se da simetria c¢ilindrica do problema, tra-
tam separadamente o caso unidimensional em que o ponto P se encontra sobre o
eixo z {r = 0}, nc intervalc (-w,+n) — aqui, referido como espacgamento tunel
~—, € O caso mals geral, em que o ponto P € qualguer ponto do espag¢e, ndo per-

tencente ao eixo z , l.e., r = 0.

2.1 Polencial no espagamento tivnel (r = 0, - < z < +y).

Neste caso, r = 0, e as disténcias entre o ponto P{D,¢,z) e os elementos

de carga positiva, r , e negativa, r , s&c dadas por
. -

i
N
N
1

7]» ) (la}

1A

= lz- 2. 2

n, {ib)

podendo-se calcular o potencial por substituigio das relacbes acima na expres-

s3o abalixo:

(2a}

ou

au =U[ "mml], (2b)
0

onde: UO = pL/(4naO).,
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Embora as equagdes (la) ¢ (1b]) possam ser ambas expressas pela mesma re-
lagdo, p. ‘ex., Iz’wzl, note-se que substituindo esta em (2b) e integrando diJ’
de 0 a U, os limites de integracido para o termo em r e r sio obviamente dis-

+

tintos entre si:

oo [t [ ]

equagdo esta em gue, adiante, aplicaremos o limite ] 5 w.

Integrando o membro direito em (3):

nt+z

i+z n-z

B 1 . L1
U = UD(}n[z —zjn - ln|z-z ]_n) = Uo{ln

1—2! + 1n

]. (4)

Aplicando—-se, a parte, o limite | - « ao termo adequado em (4):

Tim In
1-300

-z T & -2 B -
IIEI = lim ;“Il+z/l lim Iin 1 0. {5)
-5 o

Substituindo (5} em (4), resulta na expressdo para o potencial no espaca-

mento tunel, quando I >> r:

U =u 1n|2E (6a)
0 -z
ou equivalentemente:
U= 2 Ub arc tgh (z/%) |. & {6b)
A expressdo da energlia potencial V = —g U, onde g >0 ¢ a unidade de carga
e [
elementar, obtem-se de (6a):
v = v 1n|LXZ |, (7a)
0 n+z
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ou equivalentemente;

V= -2 VO arc tgh {(z/7n) (7b)

onde V_ ¢ uma constante, definida por: V =g p /{4ne ). Ver Fig. 2 {a).
0 o e L 0

2.2 Potencial no espago restante {(r = 0}.

Agora, o cdlculo do potencial ainda pode ser efetuade por meio da Eq.
(2b), mas as distancias entre o ponto P(r,¢,z) e os elementos de carga positi-

va, r , e negativa, r , sdo dadas pelo teorema de Pitdgoras:

B

|~1
It
N
1
]
+
W
N
4
=

{8a)

N+
+
+

r- o= {z - 21)2 +r, oz = 1. {8b)

Substituindo as relagfes acima em (2b), integrando dU' de 0 a U para os

respectiveos limites de integragdo emr e r :
. +

H dz’ -1 dz’

v=1u, { J 5 ]1/2 B I ; 172 | (9)

N [(z;—z)aﬂf2 -7 [{z~zi)2+r2]

Ambos cos integrandos, em (9), apresentam um denominador similar, que se

pode encarar como uma eguacgdo de segundo grau da varidvel z’:

(z2)° -2z 2 + (22 +r) =0, (10)

cujas raizes complexas sfo, nos dolsg casos:

2’ =z o+ ir |, e: z; = 7 - ir |. (11}

(Para o tratamento por varldvels complexas que segue ver, p. ex., Churchill

1975, passim).
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Assim, pode-se reescrever (9) como:

1 -1
U - UOUT][(Z;—Z;)(;Z:*Z’Z

0 cdlculo para integrais do tipo das

) I (RS GRS ™

13

(12)

J

duas em (12) consta do Apéndice A

{g. v.). No caso, (12) torpa-se:
s, 1% s _yi/egl
(= -2)2 + (27 -2))
V="0U, 1 In (z’ -z’ 172 4o, \1s2
- ()
(z’~zé)1/2 . (z,“_z,)lfz -1
- In (Z,_z,)wz - (2 z,)ifz ! (13)
2 1 -7
Aplicando-se o limite ! 5 o aos termos de (i3} que dependem de 1I:
R (l—z’)“z . (l—z;)l/z (HZ’Z)UE _ (l+z;)1/2
i_l)z In (1-22)2 = (1-22 )2 (1427 )72 + (1227 )2 N
1 2 1
[(1-22)"% + (122 )P (I+z) - (l+z')
= 1im In ! 2 !
’ ’ Py 1/2 RN V-
100 (1-z) - (1-27) [(1+22) + (1+2:1) ]
L2172 12,2
= 1lim In (1“22) ’ (lbzl) =
1500 (l+z’2)1/2 + (1+z;)1/z
(1_2;/1)1/2 . (1_21/1)1/2
= lim 1n 3 il In 1 = 0. (14)
T30 (12 /1)77 + (1+2] /1)

A partir do resultado de (14),

reescreve-se {13] como:

IT:
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ryls2 1/2 172
- I (m+z))"" + (m+z]) (n-z)"" - ( -2}) )
{n+z’ )1/2 (n+z;)1/2 (n-2 )1/2 ¢ (n-z )1/2
. 1+(n+2 )1 2/(n+ v (n-z )1/%/( )1/2
- o n ’ N ¥ 1/2 , 1/2 " (15)
1”(n+21) /Tn+z2) 1+(n~zz) /(n-zz)
E substituindo os valores das rafzes (11) em (15):
U=U 1n 1+ (n+z+ir)/(ntz-ir) 1-V{n-z-ir)/(n-z+ir) (16)

1-Vi{n+z+ir}/(n+z-ir) 1+ (n-z-iri/(n-z+ir)

Os cdlculos em (16) si3c bastante simplificados, adotando-se a seguinte

forma polar, cf. Churchill (1975:9), para as varidveis complexas:

[(n + 2)° arc tg lr/(n + 2)], (17a)

[{n arc tg [r/(n -~ z)}. {17b)

f"'"""'&"'"'\
=~ ke
el
It i
1
N
UN
4o
™
g
~
- N -
s B
s
i i

Assim, (16) torna-se:

TV e Y S e e 172

eV e Y L e e (e 192

1 (812¢1)1/2 1 - (e~52¢2)1/2
U =1n - -
1 (612¢1y/2 1+ (e 12¢2f/2
1 ei¢1 1 - ewm52
U=ln I ~igz
1 e 1 + e

(1 cos ¢1)+i(sen ¢1) {l+cos ¢1)+i(sen ¢z)
U = 1n . (18}
(1 cos ¢1)-i(sen ¢} (l+cos ¢z)-i(sen ¢z)
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Definindo novamente em forma polar as variavels complexas resultantes em

(18):

r, = {{1+cos ¢1)2+ (sen ¢1)2}1/2 = (242 cos ¢i)}/2 {19a)
r, = f{l~cos ¢2} + (sen ¢2) - (2-2 cos ¢2)1/2, {19b)
* r. = [{1-cos $1)°+ (sen 1 1218 - (2-2 cos ¢1)'7%, {19¢)
(| r, = [(1+cos $2)%+ (sen ¢2)°1'% = (242 cos ¢2)""%; {19d)

mas, desta vez sem nos preocuparmos com os argumentos das variaveis r3 a rs{

visto que em (18) temos agora o médulo de produtos e quocienies (é conhecida a

propriedade, dos médulos de valores complexos, pela qual |exp I(¢3+¢a~gs~gs)]

= |exp ia| =1, Va). Logo, (18) resume-se a:
T3 Ty
U=1U 1n . {(20)
o] r r
5 6

A partir das definigbes em {17a) e (17kh]), é fécil ver que:

cos ¢1 = (n + z)/[(q + 2)% + %}V (21a)

cos ¢2 = (n - z)/l(ng - z)2 + °1VE (21b)
de forma que se pode calcular:

rs o= 2 {Le2) 41 e (ez) ) /L ez 5?12, (22a)

e = 2 {lm=2)%r"1 = (-2)} /U m-2) 40712, (22b)

rg = 2 {Lm2) "1 P (e2)) /Limez) 5%, (22¢)

r2 =2 {2071 e (0-2)) /L n=2) 20 )2 (22d)

Notando que o fator 2 € comum &s expressfes acima, e que os denominadeores de

(22a} e de (22b) s&o, respectivamente, iguals aos de {22c) e de (22d), podemos

escrever:
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3 4 [(n+2)2+r2]1/2+n+z [(n-z)2+r2]g/2~n*z (23)
2,172 2,1/2 '
] 17 ez

5 [(n*z]2+r -n-z [(nw4)2+r

Multiplicando e dividindo cada uma das fragbes, explicitadas em (23), pelos

respectivos conjugados dos denominadores, e simplificando:

Ty T4 _ (i(n+z)2+r2]1/2+{n+z)}2 (I(n“z)2+r2]1/2*(n"él}2
T T (n+z}2+r2—(n+z}2 (n—z)2+r2~(n—z)2
= T {2 %) P ez )32 {1 (-2 %P1 P (=200 2 (24)

Finalmente, pode-se substituir a raiz gquadrada de (24) em (20), para che-

gar a expressdo do potencial em coordenadas cilindricas, em fungdo de r e z:

2,1/2

U= U i [F ) er% ) Reezy ([ nm2)%00®) oz | |, (25)

c.qg.d.

Pode-se mostrar, com algum trabalho, que o resultado (25) equivale, no
limite r - 0, ao resultado {6}, vdlido para o casoc do espacamento tunel. Esta
prova consta no Apéndice B {g. v.), onde, contudo, parte-se da expressfo na

forma {16), por conveniéncia computacional.

Na Fig. 2 (a), mostra-se o potencial eletrostédtico U e a energia poten-
cial V no espagamento tunel. A Fig. 2 (b) apresenta o esbogo de algumas das
eqiiipotencialis, em corte, oblido a partir dos resultados fornecidos pela ex-

pressio deduzida no Apéndice C.
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Fig. 2. (8) Forma do potencial U e
da energia potencial V no espacga-
mento tunel (~n < z < %), em fun-
¢ao da disténcia =z, dadas pelas
equagdes (6) e {7), respectivamen- 2b ri0
te. (b) Segao transversal de algu-
mas das eqliipotenciais, dadas pela
equagdo (25), para o espago tridi-

mensional, excluindo o eixo z.

2a r=0 \ +
V V, U U T I //
i \\“\ax\m%m_LmMMM,//”/

i
{
i

i

_7 ’ . T

Z T

“n"“\\\\\\\\\\\

Um exemplo aplicativo do presente modelo (Fig. 3) ¢ o estudo topografico

direto, pela microscopia de tunelamento de. elétrons, de uma outra ponta de
MTE: tal trabalho parece ter sido efetuado ploneiramente por R. Garci{a Cantu e
M. A. Huerta-Garnica, gque caracterizaram uma ponta de MTE (obtida por corrosio
eletroquimica) por meio de outro MIE, c¢f. Garcfa Canti & Huerta-Garnica
(1989). As pontas de sondagem e de amostra, no presente modelo, podem-se esco-
lher de conformidade com resultados de experimentos, dispondo-se da flexibili=-
dade de que as duas pontas apresentem dimensdes bem diferentes; dificilmente

outro modelo permitiria um tratamento td3o simples do problema.
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Fig. 3. Vista tridimensional de
duas folhas arbitrdrias (de dois
hiperboldides distintos), que po- pd
dem modelar dois eletrodos em for-
ma de ponta {(no caso em que a
amostra ¢ também uma ponta), como

ao se estudar a topografia de uma

ponta de MTE. Tomam-se eqiiipoten-
ciails de diferentes concavidades,
para ilustrar o processo adequado
a0 tfatamento das investigacdes de
Garcfa Cantu & Huerta-Garnica

{1989).

3. CALCULO DO CAMPO ELETRICO.

Calcula-se aqui o campo elétrico € no espagcamento tunel (caso r = 0, -y <
z < ) a partir do resultado {6), e no espaco restante (caso r # 0) a partir
do resultado (25). Em ambos os casos, parte-se da conhecida expressio que for-
nece o vetor campo elétrico é como o simétrico do gradiente do potencial, ou

seja, em coordenadas cilindricas:

-

8(1‘,¢,2) o (26}

onde, em virtude da hipétese de simetria cilindrica, i. e., 8V/8¢ = 0, pode-se
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reescrever (26) como:

L
Elr,z) = - W = —

mlm
N
i

(27)

Qvlm
~MIQ
B4

O objetivo € motivar a discussdo subseqgiiente das diferentes probabilida-
des de tunelamento direto — 1. e., da ponta & amostra, cf. Lucas, Cutler et

al. (1988:462) — e reverso (da amostra a ponta, ibidem).

Trata-se, como se verd adiante, de uma caracteristica importante do pre-
sente modelo, principalmente por fornecer, por meio de cdlculos exatos extre-
mamente simples, os resultados discutidos qualitativamente por Lucas, Cutler

et al. (1988:461-5}.

3.1 Campo elétrico no espagamento tuanel (r = 0, -5 < z < +73).

Neste casc, visto que a expressdio (6) independe de r, i. e., 8U/8r = 0,

(27} torna-se simplesmente:

-+
€(z) = - Wiz) =- X3 . _aulz) 2

dz "z dz z ' (28)

expressdo esta que, a partir de (6a}, pode fornecer a intensidade do campo
elétrico € no espacamento tunel (neste caso, basta lembrar que o sinal nega-
tivo, em (28), indica meramente que o sentido do campo € oposto & orientacgio

do eixo z}:

§=-u 2 [T -y |22 2n_ (29a)
n T (n-z)
*ZUOn
€ =6(z) = —2 |, (29b)
7"z |

onde (29b) vale para o espagamento tunel, 1. e., a regido do espaco restrita,

como vimos (Secido 2), porr =0 e -1 < 2 < 7.
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3.2 Campo elétrico no espaco restante {(r = 0),.

Aplicando (25) a (27), podem-se definir os fatores radial, Sr, e zeni-

tal, 82, do campo, respectivamente definidos aqui por:

6 - - U, (6 a_+€_3a), (30)
onde:

Er = 3U/8r, ' {30a)

gz = gll/8z. _ (30k)

Note~se que @r e 82, tal como se definem acima, ndo correspondem as grandezas
dos vetores componentes do campo, polis estas seriam dadas, a rigor, por —UD Er

(radial} e mUO 82 (tangenciall).

Calculando gr’ a partir de (25) e (30a):

£ = 9 1n lrma[f(n+z)2+r2+n+z}[V(n—z}2+r2“n+2]i o (31a)

r ar

e _ I'[(T]+Z)2+ 2]-1/2 . 1"[(1?-2)2"'2”2]“1/2

T L) 24r®1 Ptz (224021 Pepez

2

e calculando 82, a partir de (25) e (3Ch):

E = 8 in {r—z[V{n+z)2+r2+n+z}[V(n—z)2+r2-n+z]I o _ {(32a)

g - )2’ P e2) (m2)%er®) 7 20

2 7
[{m+z) +rey? 2+n+z [{n-2z) ST R ntz

, (32b)

obtém-se, finalmente, a expressio do campo elétrico pela substituicic de (31b)

e (32b) em (30):
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-y lrlm2)®a®) P i)t ? R gy
[(W+2]2+r2]1/2+n+z E{nvz)2+r2]1/a~n+z ry r (33)
U (ﬂ+z}E{n+z)2+r2]'1/2+1 . (W"Z}[(n42)2+r21"1/2+1
U tae2)er®) ez [(n~2)%+r®]" 2 epez z

4. COMENTARIOS.

Os cdlculos acima, dada a geometria peculiar do problema, mostram a ne-
cessidade de duas expressdes, tanto para o potencial, quanto para o campo elé-
trico. As equacgbes (6) ou (7}, e (29b) valem para o espacamento tunel, i. e.,
© segmento do elxo z em que ndo hda cargas (r = 0, -7 < z < +3), ao passo que
as equacles (25) e (33) valem para o espago restante, i. e., qualquer ponto do
espago tridimensional ndo pertencente ao eixo z. Mostra-se no Apérniice B a
compatibilidade entre as expressfes para ambos o5 casos, pela simples demons-
tragdo de que, no limite r #+ 0, a eguacéo (16} ftende & equacdo (6). Resolveu-
se, para efeito sistemdtico, o problema tridimensicnal completo, mas o alvo
basico é o casc unidimensional, expresso pelos resultados (6) ou {(7) e (29b),
gue modela o tunelamento no MIE na regisc de maxima probabilidade de transmis-
sdo, que € ao longe do eixo z, onde ha malor proximidade entre a egiiipotencial

escolhida e o plano z = 0.

Tratar o potencial na regifio classicamente proibida como constante —
como Huang et al. (1989:08-32) — pode facilitar as contas, mas parece pouco
util. Os tratamentos mais comuns pela feoria das perturbacdes — por exemplo,
Feuchtwang et al. (1983), Lucas, Morawitz et al. (1988), entre muitos outros
- aproveltam freqilentemente resultados do excelente artige de Simmons (1963},
que resolve o problema do tunelamento em juncgdes MIM (metal-isolante-metal),
cujos eletrodos sdc planes. O modelo de Russell para o microscépio de emisséio
de campo (MEC), por meic de uma espécie de carta de Smith, em coordenadas
esféricas 'alongadas’ — "prolate”, cf. Russell (1962:971), também citado em

Feenstra et al. (1987:304) - apresenta um resultadc semelhante & equacido (6).

A dependéncia exponencial da corrente tunel com a disténcia ponta~
amostra, conheclida pelo menos desde que Fowler & Nordheim (1928) trataram o
tema de maneira unificada & emissfo termidnica, permite o tratamentoc unidimen-

sional, aplicando-se a Equagdo (7) & equacdo de Schrodinger independente do
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tempo, fornecendo-se assim sua sclucic estacliona: ia (adaptando-se o modelo aos
resultados experimentais, no ajuste dos parametros e das condigbes de contorno
as médiq@es). Os métodos de solugdo numérica e o WKB podem ser cote jados, este
(a ser comentado e utilizado nc préximo capitule) podendo-se encarar como o
mais simples, j4 que se restringe praticamente ao cdlculo de uma integral, no
caso de uma dimensdc; cf. Bender e Orszag (1978:484-543), onde se enconira
todo um capitulo que irata da teoria WKB, incluindec sua aplicagdo ac tunela-

mento.

Cabe um esclarecimento quanto & forma da ponta, porgque esta deve satisfa-
zer os requisitos da aplicaglo que se tiver em vista. Uma primeira aproximacéao
seria a propria densidade linear de carga, o gue subentende uma ponta nio-
metalica. Caso tal aproximag@o nfo seja valida (e este €, em geral, o caso no
MTE), deve-se recorrer a qualquer das egiiipotenciais (v. Apéndice () para mo-
delar uma ponta metalica (com potencial constante finito). 0 resultado mais
imediato deste dltimo caso é gque a resolucic atémica se mostra possivel, den~
tro de certos limites (gue ndoc incluam, por exe-nlo, a possibilidade da ponta
destruir estruturas de umaz amostra excessivar-~"z Trugosa), mesmo no casc de
uma ponta grossa ou cega -— desde gue esta seja posicionada mais proximamente
a superficie, v. Fig. 2 {(b). Binnig e Rohrer {19%7:617) ressaltam a instabili-
dade e a extrema sensibilidade a vibracées, que inviabilizam a aplicagédo, no
MIE, da ponta comprida e fina do MEC. Quantc & ponta fisica, espera-se intui-
tivamente que, qualquer que seja a forma desta, havera uma ponta eletrénica

equivalente, adaptdvel & situacio experimental.

As Figs. 4 e 5 ilustram as duas possibilidades, no caso de amostra plana,
de polarizagdo do MTE, adotando a terminologia utilizada por Lucas, Cutler et
al. (1988:462). No caso de ponta negativa (Fig. 4), tem-se a chamada polariza-
¢do direta ("forward bias", que se denota FB) e, no caso de ponta positiva
(Fig. 5), a chamada polarizacdo reversa ("backward bias”, BB) Comparando-se as
barreiras unidimensionais (ao longo do eixo z) nos dois casos, nota-se que o
modelo confirma a imagem discutida qualitativamente em Lucas, Cutler ef al.
{1988:463): a barreira, de fato, ¢ maior ne caso de polarizagic reversa (a
mais adequada, alids, na sondagem topografica de amostras neutras pelo MTE;
Justamente pela menor probabilidade de tunelamento, acentuam-se as feigdes

topogrdgraficas nesta configuragfo, em relagio & polarizacéo direta).

Lucas, Cutler et al. (1988) mencionam trés fatores bdsicos que influen-

clam a assimetria, e portanto, o comportamentc retificador de corrente de uma

juncdo tiunel:
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¢ Assimetria de material: As diferengas de funcio de trabalho e nivel de Fermi
nes eletrodes de tunelamento causam a assimetria da probabilidade de trans-
missado, mesmo na total auséncia de polarizagio externa aplicada entre estes

eletrodos.

¢ Assimetria térmica: Lucas & Cutler (1973) trataram a questfio da diferenca de
temperatura entre os dois eletrodos do diodo de contacto de ponta, para ex-
plicar a caracterfstica de retificacio deste dispositivo, utilizando argu-
mentos geométricos e a teoria de emissfo térmica de campo. O efeito se deve
a elevagdo do nivel de Fermi no eletrodo que estiver a uma temperatura mais
elevada. A grandes diferencas de temperatura, atinge-se o limiar de emissio
termidnica, quando um nuimerc significativo de elétrons tem energia suficien-

te para ultrapassar a barreira.

¢ Assimetria Geométrica: Lletrodos de mesmc material, & mesma temperatura e
sem aplicagdo de campo externo, em virtude da maior concentracic das linhas
de campo nas proximidades da ponta — ver equacdo (29b) — apresentam card-
ter retificador. Observzcfes experimentais deste comportamento no MTE apre-
sentam-se, por exemplo, em Lucas, Cutler et al. (1988) e em Feenstra et al.

{1987).

Cumpre ressaltar que, na andlise unidimensional, o modelo arca com tode o
efeitio de assimetria geométrica, cuja o%igem €, nac obstante, tridimensional.
Simplificam~se assim todos os cdlculos, sem perda das caracteristicas essen-
ciais do problema; em particular, a questio da dependéncia da probabilidade de

tunelamento com a polaridade relativa entre ponta e amostra.

I11: Poten-:al e Campo Entre Ponta e Amostra - 43



Fig. 4. (a) O MTE em polarizagdo direta {(ponta negativa em relagio & amostra).
(b} O elétron tem grande probabilidade de tunelar da ponta {(esquerda)

4 amostra {(direita}l.

4a S5a

] EB BB

=

/

$s

]

‘ Elb‘

‘¢n + 1 Z
1

#

Fp

Fig. 5. (a) 0 MTE em poclarizaglc reversa {(ponta positiva. em relagido & amos-
tra). (b) O eléiron tem probabilidade bem menor de tunelar da amostra

{esquerda) a ponta (direita).
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APENDICE 1I.A

CALCULO DA INTEGRAL DO TIPO EM (12):

[ Uz =)z -2)T ez
Reescrevendo-se o integrando acima como:

) 1/2
1 (z’—z’)2

[(z'-2))(z -2)]"° = |—0 V¥ 75l |,

i

efetuando~se, na expressio A-1, a terceira substituicdo de Euler:

) 1/2

substituindo-se A-2 em A-1:

z’ t2 -z
, 2
2t e 5 .
t7 -1
onde:
z’ t2 -z = u
2
e
1 _ 1 my“l.
21 y

A-0Q
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logo:

z' =uv A-TF

- dz’ = u dv + v du, A-8

du = 2 z; t dt, A-9
-2 -1

dv = - y " dy = —— 2 t dt. A-10
' (t°- 1)

Efetuando-se as devidas substituigdes em A-~8:

dz’ = — {z’ t2 - z;) 22 E_~5 at + 21 2zt dt A-11
(t” - 1) t7— 1
r £ 2 E

2t (—22 T+ 21 + 22 A 22)

v dz’ = 5 5 dt - A-12
{(t7™— 1)

2t (z; - z;}

L dz’ o= dt. A-13

Aplicando-se as equagbes A~3, A-4 e A-13 na equagdo A-O:

f [(z’~z;)(z’“z;}14/2dz’ -

2t (z-2) | 2, t7 z! -1
= -z dt =
,[(t2~1}2t t2 1 2
2 (z'-2”)
=J 1.2 dzﬂjmmz-ff—m. A4
[t5 = 1] ]z, t° - 2 -z, t° + 2| [t 1]

A dltima integral em A-14 pode ser obtida a partir de:
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t

dt’ 1
- In | 2214 cCarctent + e A-15

.2 2 1 -t

% 1]

0
Portante, a solugido de A-14 é:
[(z-z)(z"-22)] Pz =1 | 220 s e A-16
1 2 1 -t ’

onde podemos desprezar a constante C, visto que as integrals em {12} sio

definidas.

Substituindo-se t por A-2, em A-16:

1 + (z,_z,)l/;ﬁ/(z,“z,)i/‘g‘
» s ] ] ~1/2 ) 1 e
J [(z ~zl)(z —22)] dz’ = 1n =

; , 3172 5 172
1 - (20-2)) " flz -2)

s aa1r2 . 12
(= —22) + {z —-z})
A-17

= 1n 1z 121"
(2 =)~ (2 z))
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APENDICE I1.B

PROVA DE QUE AS EQUAGOES DEDUZIDAS EM 2.2 E 2.1 SAO COMPATIVEIS

Partindo da equag8o (16), gue se pode reescrever como:

Vnrz-ir + Yyptz+ir vo-z+ir - vp-z-ir . B-1

U = U0 In -
Votz—ir - Vn+z+ir Vy-z+Iir + Vg-z-ir

Nete-se que a substituigdo direta de r = 0, tantc na equagio (16) quanto
em B-1 acima, resultaria numa indeterminagi3c do tipo 0+0, para o termo dentro
do méduleo. Para levantar a referida indeterminaciio, o artificio consiste em
multiplicar cada fraglo, numerador e denominador, pelo respectivoe conjugado do

termo que se anula quando r = 0, i. e, :

{i) Multiplica-se o numerador e o denominador da primeira {fracgic, em B-1

acima, pelo seu prdprio numerador:

Yotz—ir + ¥ntz+ir; B-2

(i1} Multiplica-se o numerador e o denominador da segunda fracdo, em B~1, pelo

seu propric denominador:

Yy-z+ir + vp-z-ir. B-3

Assim, B-1 torna-se:

— 2 . .
+z-ir + +Z+ —z+ir-ntze+
U = Uo In {(Vn+z-ir + ¥n+tz+ir) n-z+ir-ntz+ir _
ntz=ir-m-z-ir Wn-z+ir + ¥a-z—ir)
] - . 2
+z—
= Uo In i2r {(Vn+z-ir + Vﬂ*z+lr)2 . B4
-iz2r (Vp+z~ir + vn+z+ir)

Apds a simplificacho do fator iZr, comum ao numerador e denominador, podemos

aplicar o limite r + 0 em B-4:

e . 2 _ 2
limU = lim U0 1n (Vnrz-ir + Vh+z+gr)2 _ Ug n (2vn+z)2 .
r-+0 r+0 (Vo-z+ir + ¥m-z-ir) (2v=2)

n+z

’, B-5
n—z

lim Ulr,z) = U0 1n
0

onde B-5 ¢ a equacdo (6}, vdlida parar = 0, -1 < z < +3, ¢.q.d.
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APENDICE i1.C

OBTENGAO DE UMA EXPRESSAO ANALITICA

'PARA O TRAGADO DAS EQUIPOTENCIAIS

A partir da express8o do potencial U{r,z), Eg. (25), retirando-se o médu-
lo e multiplicando ambos os membros do resultado por rz (podemos fazé-lo, ja
que r # 0 por hipétese):

{[(m+z) 2+ Panez) <{{n~z}2+r2}“2~n+2} e exp U/U0 c-1

que, a partir das seguintes substituicgdes:

« = (n+z)%+r®| 2, |B =z b, |y = (n-2)%+r%| ¢,
o C-2
[5 = 7w d, e | &= exp U | e
. ; 0
resulta numa expressdo mals econdmica para'le:
Va + BY(VF + 8) = £ r° ¢, C-3

Elevando-se ao quadrado a expressao acima, elimina-se a indefinicgdo de

sinal:

V@ + B)2WVT + 8)% = (a + B%+ 28Va)(y + 8°+ 28V7)

i

= (a+B%) (y+8°) + 2B(y+8° WG + 28(a+p° Wy + 4B3Vay = r e C-4

Isolando os termos de €-4 gue apresentam raizes:
2 2 4.2 2 2
2B(y+8")Wa + 28 (a+B8° Wy + 4AB&Vay = r ¢ - (atB”) (y+87), c-5

e, a seguir, multiplicande ambos os membres de C-5 por Yay, obtém-se uma ex-

pressédo com apenas duas raizes no primeiro membro:

208 (y+8° W7+2y8 (a+B° WatdaBys = [r ¢-(a+f) (y+8°)) Vaz. c-6
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Passando 4uBy8 para o membro direito em C~6, elevando ao quadrado e sim-

plificando o fator comum wy, chega-se & seguinte expressdo, em que a unica

raiz ¢ vay:

(268 (3452 0VF + 253 (a+BZIWVR)Z =

% - (B (9487)] Va7 - 4aByS)E C-7a

= {[r

2 4Bt (y+8°)° + 4y87 (a+BZ)° + 8BS (a+B) (y4+8° Wag =

[r - (a+B%) (7+8°) 1241607 (B8) -8 [ r e - (atB) (y+8°) | BoVay. C-Tb

Isolando os termos de C-7Tb que apresentam o fator raiz de ay:

885 [(a+B%) (y+8°) + r'c® - (a+p) (5+6°)] Vay =

= [P (a+B®) (346°) 12+ 16aR Y5 - 4aB® (y+6°) 2~ ay5° (a+p)? . C-8a
. 8p3p Va7 =
= PP (a+B%) (7+8°) 124 [aB% (y+8°) 2 +y8° (atB%) P -4ap®y8°) . c-8b

Antes de se elevar a expressdo ao quadrado, elliminando-se assim a dltima
raiz quadrada que resta, cabe observar que o ultimo termo entre colchetes no

membro direito de C-8b pode ser simplificado, a partir de;

&82(7+52)2 + 752(a+32)2 - 4&32762 -

aBZ(y2+8%) + 208%58° + y8°(a+BY) + 2088 - 4ap%ys° =

= oy (B°y+as’) + By (ad +B7) = (ay+B°8°) (a5 +8%y). c-9

Substituinde C-9 em C-8b e desenvolvendo ¢ membro direito:
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8B3r tVay = [r*¢%-(u+B°) (7+6°)1% - 4lay+p%5°) (a8%+B%y) =

= rot-2rt? (aB%) (0487 + 1 (008%) (14591 12-4 (0 +8%6%) (a8%+8%y).  C-10

Pode-se simplificar C-10, notando que:

E(a+62)(3+62)]2 - 4(ay+8252)(a62+82w) -

i

= [(ay+B°6%)+ (a8%+8%9) 1% - 4loy+p%5%) (a®+8% )

= [(ay+B78°) (a8 +8%) 1% = [aly~8°)-B%(y-6°)1°

[(o+B) (y+8°)1°. c-11

Substituinde o resultade de C-11 em C-10 e elevando ao quadrado, elimina-

se a raiz:

spsr it Var = roct-ortc?(a+g?) (y+8%) + [ (a=B%) (3-6%)1° - C-12a
. 640y it = (PPt-2rt et (wtBP) (74874 [ (a-B0) (3-8 122, C~12b

Antes de efetuarmos o quadrado no membro direito de C-12b, ¢ convenlente

desenvolvermos algumas relagdes, a partir das definicées C-2. De C-2a e C-2b:

o~ B = (z+m)® + r° -z L | - g =, C-13a
e de C-4c e C-2d:

y -8 =zt -z |y -8 =7, C-13b
Logo:

(e (3-87)1° = (r)% & | (B (=317 = ° |. c-13c
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Substituindo C-13c em C-12b, pode-se fatorar e simplificar o fator comum

640B8°y8°r " = X0t -2rtc®(as8%) (y+65)+r8)? - C-142

. 64aBys°Ct

i

[rf (1) -20% (a8?) (y+89)1°. C-14b

Novamente a partir de duas relagdes de C-2 poden-se separar, noe membro
direito de C-14b, os termos exclusivamente em r dos que dependem de z. De €-2a

e C~2b, e de C-2c e C-2d, respectivamente:

a =8 +r a, e: ¥ =8 + r b. C~1%

Logo:
(a+82){v+52) = (28°+r®) (28%4r%) - ag%s® + 2r2(82+r2} f ot

= 28%(8%+r%) + 28°(8%+r?) + - C-15¢

Substituinde €C~15a e C-15b de volta em C-15¢:

(a+8°) (9+8°) = 28%y + 208° + r* |, C-185d

que, por sua vez, substituido em C-14b:

6aapys°ct = [r* (et 1)-20% (2ad®s 2%y +r)1? =

{r4(c4_2c241)“4c2{a62+823’)]2 -

[ra(cz*l)a—fgcz(a62+327)]2, C-16

Desenvolvendo-se o membro quadrdtico, reunindo todos os termos no mesmo membro

e rearranjando:
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8ric? (%1% (a8%48% )16 (as%+8%y ) P vbaap®ra - rP (cP-1)? -

8ric®(£%-1)%(as%48%y) - 162" [ (a6®+8% ) - 40p%y 5% -r B (2-1)% =

= 0. c~-17
A partir de:
(05%+8°9)% - 40p%y8° = (a5°-g%)° |, c-18

pode-se substituir C-18 em C-17, simplificando:

8ric?(®-1)% (a8 +8%7 ) -16C" (a8”-B%y ) -rP (1) = 0, c-19

Dezfazendo as relagdes C-2 para «, B, 7y & §, Iiizrve-se que:

It

a62+82y = E{n+z)2+r2]{ZMn)2+[(n—z)2+ra](z+n)2

2(22—n2)2+r2[(z—n)2+(z*n)2} = 2(24—222n2+n4)+ 2r2(22+n2} =

2z w2 (rP-2n2) 25420  (FPen®) C-20a

a62+627 = 2[z4+{r2—2n2)22+n2{r2+n2)] , C~20b
e
08%-%y = [(n+2)%4r®) (z-0)®- [ (n-2)%+r1 (z40)° =
= Pl (z-n)2+(z+m)?] = r’(-anz) . c-20c
(w6°-8%7)% = 1607°r2° |, c-20d

de forma que a substituiglo de C-20b e C-20d em C-19, com a subseqlente sim-

plificacdo do fator comum r4, resulta em:
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2 2 2
1627 (£%-1)% 2%+ (r-209)2%0° (r%en®) ] - 162’ (167%22) +
- -0t - o, c-21
que se pdde reescrever como uma equagdo biquadrdtica em z:
2 4
z

1687 (¢%-1)%2" - 1671122112 (20 -r%)+ 16020 12° +

s (-2 (FPen S P-rt (2-1)?) = o, c-22

cuja scliugdo para z pode ser cobtida facilmente:

172

2 r2 ne =2 2 2. 2 4 Qz—l 2
+ n- 5 4 8 - - r'+"in” + r i . C-22a

onde a primeira indefinicdo de sinal (%) meramente responde pelo par de fami-
lias eqliipotenciais (trata-se de uma familia de hiperboléides de revolucgdo, de
duas folhas), destinadas a aplicagfes modelédveis pelo comportamento de poten-
cial e campo gerados por duas linhas de cargas opostas; este é o caso, p. ex.,
do trabalho de R. Garcia Cantt e M. A. Huerta-Garnica, gue estudaram a topo-
grafia de uma ponta de MIE (obtida por coerrosio eletroquimical por meio da
propria microscopia de tunelamento de elétrons, of. Garcia Cantd & Huerta-
Garnica (1989); outra aplicacic ¢ o tracado das curvas caracteristicas de um

transistor, constituido de linhas metalizadas e operado por efeito tunel.

Quanto & segunda indefinigi&o de sinal (%) em C~22a, sua interpretacio é
um pouco menos trivial. Devido a falta de espago, segue-se apenas uma discus-

séo resumida sobre a origem e a interpretacio da referida indefinicdo.

Visto que partimos de uma expressfo entre modulos, Egq. (25}, o artificlo
de se elevar C-3 ao guadrado somente eliminou "graficamente" uma indefinigio

inerente, que se origina, em ultima instancia, do fato de que todos os cdlcu-
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los se baselam nas distdncias entre um ponto arbitréric (mas nioc situado sobre
as linhas de cargas) do espago tridimensional e cada um dos pontos das linhas
de cargas. Obviamente, o conceito matematico de "distancia” depende inevita-
velmente do conceito de mdédulo, pelo menos na forma como aqui se desenvolveu o
equaclonamento. Por outro lado, a simples inspegé@o de C~2b e d mostra qual dos
dois termos resultaria num valor negativo, bem comc em que condigdes: o pri-

meiro, se z < -n; e o segundo, se z < 7.

Com base puramente nos argumentos fisicos da teoria das imagens, nio de-
monstraremos matematicamente o que se expde a segulr, se bem que concluiremos
a exposicglo com uma express3o matemdtica rigorosa para as condigbes impostas
sobre r, tal que se possa decidir qual dos sinais, (+) ou (-), vale para um
determinado ponto do espago, do qual conhecemos o valor do potencial, mas cuja
coordenada z nos ¢ (ainda) desconhecida. Ai entdo, pode-se calcular z pela
expressio C-22a, com a segunda indefinigio de sinal resolvida para este ponto
especifico; obviamente, supdem-se conhecidos ndo sé o potencial Ulr,z) do pon-

to, como também sua coordenada r.

Restringimeo-nos ac caso em que z > 0, Jja que a teoria das imagens nos
garante que o plano z = 0 é um planc de simetria. Supondo entfo z < 7, como j4
vimos, a expressic C-2b tem um valor negati?o. E justamente este sinal negati-
vo que devemos escolher na segunda indefinicdo de sinal em C-22a, caso z < 1.
Assim, conclui-se que o poento z pode ser calculade por C-22a com sinal nega-
tivo se z < 1, e com ginal positivo se z > . Mas se estamos justamente inte-
ressados em calcular z, precisamos "traduzir" tais limitacBes & varidvel z,
com suas respectivas opgdes de sinals, numa expressdo que se nido valha expli-
citamente de z. Em outras palavras, como saber se z ¢ ou ndo malor que 7?7 E
esta questic que sera respondida a segulr, por melo de uma expresséo que rela-

clone r e I/, sem necessidade de se conhecer o valor de z previamente,

Nas condigdes 0 < z <y, é portantc Sbvio que o valor do potencial U em
qualguer ponto € positivo e, além disso, para o mesmo valor de r, o potencial
U no ponto em que z < m seria menor que o potencial no ponto cuja coordenada 2z
fosse exatamente z = 5. Seja Co o resultado de C-2e para o caso z > n. Pode-se
entdo usar este resultado e a equaglo C-1 {(calculada em z = 1) para estabele-

cermos a desigualdade:
v 4n2+r2 + 27

QO > . , C-22b

que, resolvida para r fornece:
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- g N
21

r C~-22¢c

=3
n

Conforme o racioncinio exposto acima, ro. dado por (-22c, represenia o valor
minimo de r, tal que se deve escolher o sinal negativo na segunda indeefinigao
de sinal em C-22a. Ou, o que d& no mesmo, o valor maximo para que se escolha o
sinal positivo. Isto porque ro € o valor de r, que anula a expressio dentro da
raiz quadrada mais interna em C-22a (o que ¢ facil verificar). De fato, igua-
lar tal resultante para r, ndc € senfo um meio alternativoe de se chegar a C-
22c. Parece-nos, contudo, preferivel a ponderacio fisica acima a uma argumen-

tacdo puramente aritmética, fisicamente indpia.

Resta acrescentar que a expresséo C-22a possul a vantagem de valer também
para o espacamento tunel (1. e., a regido r = 0, -n < z < 7). Isto porque, ao
simplificarmos o fator comum ra, entre C-20d e C-21, desapareceu a indetermi-
nacdo tipo 0 + 0 (como ocorria com a expressio inicial, Egq. (25)). Note-se a
auséncia, em C~22a, mesmo de qualquer denominador em r. Portanto, ao contrario
do ocorrido nos calcules de potencial e campo (quando duas expressdes se fa-
ziam necessdrias, para dar conta de todo o espago tridimensional onde o poten-—
cial fosse finito), C-22a responde por toda a regiio de interesse. A unica
dificuldade surgiria no caso U = 0 (pois isto tormaria ¢ - 1, anulando os
denominadores em Cz— 1, de C-22a), ndo fosse o fato de sabermos que, neste

caso, a eglipotencial € simplesmente ¢ plano z - 0.
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CAP{TULO 1l

APLICACAO DO MODELO: CORRENTE WKB. CONCLUSAO.

Sinopse. O método WKB, aplicado ao modelo unidimensional e simples
do microscéprio de tunelamento de elétrons (MTE}, permite a
compreensdo das assimetrias geométricas inerentes ao instrumento e

o calculo da corrente.

1. INTRODUGKO.

As propestas de modelamento do MTE, apesar da simplicidade de sua cons-
trugcdo e principio de funcionamenitoc, tém-se mostrado complicadas. Para uma
revisdo sucinta, v. Binnig & Rohrer {1987); Kuk & Silverman (1989) discutenm
brevemente a equagfio de corrente. Ademais, tais modelos freqlentemente tratam
0 tunelamento como se fosse independente do sentide de polarizacdo entre ponta
e amostra, comc no modelo de Stoll et al. (1984). Em geral, contudo, a ponta
negativa em relacdo & amostra apresenta probabilidade de tunelamento muite
maior que a reciproca, no caso de amostra neutra, conforme discutem qualitati-
vamente Lucas, Cutler, et al. {1988). Visto que nos casos usuais de levanta-
mentos topograficos por MTE, deseja-se acentuar a leitura das rugosidades da
superficie (i.e., os contrastes ou a nitidez da imagem) a nivel atémico, ¢é
preferivel trabalhar com ponta positiva em relacio 2 amostra, como se verd

adiante.

A expressdo para a probabilidade (ou coeficiente) de transmissio WKB &

bem conhecida, cf. Simmons (1963:1794), Duke (1969:34), Mukhin (1987:190):

T  exp {~’*(2/1‘1)J22 [2m{V-E )]1/2d2} (1)
WKE z, z

onde Az = 22-21 representa a espessura da barreira de potencial, h é a cons-
tante de Planck normalizada, m ¢ a massa de repousc do elétron, V é a energia
potencial e Ez ¢ a componente de energia do elétron na direcio z. Note-se a
diferenga entre o espacamento tunel (definido no Capitulo II como a regiso do

eixo z limitada por -w < z < n) e a espessura da barreira de potencial ou es-

pessura da barreira tunel, bz: Esta se define como a regifo, contida no espa-
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gamento tunel, em que a energia total do elétron £ ¢ menor do que a energia
potencial V atribufda ac ponto em gque se encontra a particula, 1.e., onde E <

V.

Cumpre lembrar que, para uma mesma energia E do elétron, a espessura da
barreira, Az, € menor no caso de polarizagdc direta (FB), do que no caso de
polarizagdo reversa (BB). Assim, por inspecdo de (1), a probabilidade de.
transmissao THKB € menor para o caso de polarizacdc reversa {BB), dai a conve-
niéncia desta modalidade de polarizacédo no estudo topogréfico per MTE (caso de

amostra neutral.

Ve jamos agora, em que consiste a aproximagdo WKB (também chamada aborda-
gem semicldssica ou aproximagdo da dptica fisica), cujo nome se deve aos pes-—
quisadores que, independentemente e mais ou menos 3 mesma €poca (-~ 1926}, pri-
meiramente contribuiram para o seu surgimento: Gregor Wentzel {1898-1978),
Hendrik Anthony Kramers (1894-1952), Léon-Nicolas Brilleocuin (1889-1969}. Nio
obstante, o status atual do método é o de uma teoria, para desenvclvimento da
qual muitos nomes ilustres contribuiram, inclusive Rayleigh, Jeffreys, Langer,
etc. Em contraste aos métodos ditos locais — cuja validade se restringe a um
dado ponto -, o método WKB pertence a categoria dos métodes ditos globais —

cuja validade se extende a regides finitas, cf. Bender & Orszag (1978:6).

No modo mais simples de tratar o método, este & visto como uma "tentati~
va" WKB (dita "de primeira ordem", por se tratar de uma série, da qual ficamos
com apenas o primeirc termo), cf. Bender & Orszag (1978:486). Definindo~se o

nmimero de onda k = k{z):

k = V2m(E-V)/B°, | 2)

que se relaciona a expressdo do momento cldssico p:

p = V2m{E-V), (2a)

cf . Landau & Lifshitz (1985:198), por:

p = bk, {2b)
pode-se reescrever a equagdo de Schrédinger independente do tempo como:

W= kY=~ (pn)y, (3)
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para a regldo classicamente permitida (V < E£}. Neste caso, a tentativa WKB

nesta regido consiste de:
b = Ae, (4)

onde A = A(z) ¢ a amplitude, e F = F(2) ¢ a fase da autofuncfo. A substituicdo

de (4) em (3) leva a expressio:
W= 1A - AP v @A F + AR )Y T = -k e (5)

de que resulta, admitindo-se solucfio real, o sistema:

(A7 - A(F )%+ K°4) &'F = 0, (6a)

(2&7F + AF) ' = 0. (6b)

onde (6a) ¢ uma equagdo mals dificil que & prépria equacdo (3) de Schrodinger

independente do tempo, ao passo que {(6b) e prontamente soluvel para 4  O:

-1/2

(A°F’) =0 o+ | A=0C (F) (6c)

Aqui comegam as aproximagdes. Supondo-se lenta a variagdo da amplitude em
relagdo a variagioc de fase, i. e., A"" ~ 0, resolve-se (6a) pela chamada inte-

gral de fase, que representa o fator exponencial (fase da autofuncio) em (4):
F=%Jkdz=%h'fpdz =2 Vewn?)(E-V) de, (7)

onde a constante de integracdc pode~se supor absorvida por C em {6c), daf a
. integral indefinida em (7). O significado fisice, ou interpretacio, do presen-
te procedimento consiste em admitir a validade da relaco abaixo, segundo Park

(1964:91}):

v
(E - V)3/2

<< vm/h® - 10%°, . (8)

equivalente ao limite h + 0, o que explica pof que este método € também chama-

do abordagem semicldssica. A validade das expressdes WKB, em termos da varia-

vel independente z, pode-se exprimir como:
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{z - 21] P (h/VZme}Z/B, (9)

onde 21 ¢ a coordenada do ponto de retorno {como se discute adiante), sendo as
expressdes WKB, nas regides especificadas por (9), conhecidas como aproximagdo
da dptica fisica, ou caso quase-cldssico, cf. Landau & Lifshitz (1985:197-
2045.

Finalmente, Simmons (1963:1803} propds uma solucio analitica aproximada
para (7), visto que a integral da raiz quadrada de uma funcdo ¢, em geral,
diffcil — inclusive no caso presente, cuja expressio de energia potencial,
dada pela equagdo (7a) do Capitulo II, é uma fungdo logaritmica de uma funco
racional. Equivalente ac termoc de primeira ordem em um desenvolvimento em sé-
rie, para uma barreira de espessura Az, admite-se a solugdo linear aproximada

para (7), correspondente ao valor médio da integral de fase, do tipo:

) RN YE om (%o 172
F = # JZ k dz - t{ﬂzjz k dz] = i[Az i Jz {E-V) dz] . {10}
z z RS

Note-se que a expressdo da probabilidade de transmissdo WKB, dada por
(1), possul um expoente que, em mdédulo, €& o dobro do médule da integral de
fase na regidoc de barreira, que é dada pela expressio A-4 do Apéndice A, cof.
Landau & Lifshitz (1985:99), Sze (1981:520), Mukhin (1987:190), Duke
(1969:36), etc.

2. 0 POCO QUANTICO: ASSIMETRIAS NAS AUTOFUNGOES.

Dada a forma da energia potencial (v. Capftule II, especialmente Fig.
2 (a), Jj4 que a energia de uma particula nio pode ter médule infinitamente
grande (desconsiderando-se, por agora, a escolha das eqliipotenciais que devem
representar ponta e amostra), pode-se tratar todo ¢ espacamento tinel como um
pogo potencial, qualquer que seja a energia da particula, com as condicgdes de
contorno ¢{-n) = y(n} = 0, no sentido de que a particula esta confinada entre

dois pontos onde a energia potencial se torna infinita, em moédulo.

A interpretagdo da imagem do pogo é, gqualitativamente, simples e autocon-
sistente. O elétron terd probabilidade nula, de se precipitar sobre a linha de
cargas positivas, do mesmo modo como os orbitais gue "mergulham” no nicleo

atémico ndo tém usualmente probabilidade de causar ¢ colapse da estrutura até-

mica. Quanto & linha de cargas negativas, além da repulsdo coulombiana, hd o
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principio de exclusdo de Paull: o elétron terd probabilidade nula de se preci-
pitar sobre a linha de cargas negativas, também porque no caso unidimensional
ndoc se admite a degenerescéncia de energia (cf. Landau & Lifshitz, 1985:81,
por exemplo) e, portanto, qualquer ponto da linha de carga ocupa todos og es~

tados disponiveis, por hipétese da linha de cargas fixas.

A solugdo WKB, até aqui desenvolvida, vale para regides distantes do pon-
to de retorno ou cdustica {reglilo préxima de V = E, istoc é, a interface entre
as regides classicamente permitida e proibida). A expressio ponto de retorno,
cf. Park (1964), Bender & Orszag (1978:497), etc., de conotaco mecAnica, &
aqui empregada na mesma acepgac que o termo cdustica, cof. Huang et al. (1989;
C8-32), de significado matematico (correspondente ac envelope das trajetdrias
cldssicas). A rigor, cf. Huang et al. (1990:179), os conceitos de cdustica e
de superficie de retorno (no casc de tunelamento multidimensional e, em parti-
cular, tridimensicnal) s3o equivalentes apenas ne caso de incidéncia normal 3
cdustica, como € o caso aqul e, naturalmente, em qualguer tratamento unidimen-

sional, quando entio a cdustica se reduz ao ponto de retorno.

As expressdes analiticas das solugbes WKB nas regifes classicamente proi-
bida (regifo da barreira, que se denota abaixo pelo superindice B) e permitida

(denotada abaixo pelo superindice C), respectivamente, s3o dadas por:

1/2
. Bi exp i[Az(Zm/hz)Jzz (V-E) dz]
WE . 1 , {11a)

WKB 4 -
' v(2m/h%} (V-E)
1/2
5 C1 exp ii[Az(Zm/hz)Jj2 {E-V]) dz]
c 1
Vs ™ E . (11b)

4
! V(2mh®) (E-V)

A superposicgdo das solugfes numéricas e WKB para o estado fundamental

(E = El) e o5 dois primeiros estados excitados (E = E , E3) constam da Flg. 1

{a-c¢), mostrando-se o resultado (11} para todo o espaéimento tunel, ajustando-
se as condigles de contorne de forma que Y{-n) = ¢(n} = 0. Para efeito de com-
paragao, mostra-se também a solugdo exata da equacio de Schrddinger indepen-
dente do tempo para este caso, obtida numericamente de acorde com o método em
Eisberg & Resnick {1986:871-7). A referéncia de energié ¢ a mesma do Capitulo

I1, i. e., zero no plano z = 0. Os cédlculos numéricos constam do Apéndice D.
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Fig. 1. (a) Estado fundamental, e (b) o0s dois primeiros estados excitados,
para o pogo quéantico discutlido no texto. Vale notar a precisioc do método WKB
{linhas finas) para a regido classicamente permitida, em comparagio as solu-

¢Bes numéricas (linhas grossas). Nio se mostram acima as solugdes das equaches

de conexio.
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O fato de que as autofuncdes (11) divergem {tendem a infinito) na causti-
ca invalida (11) nas proximidades desta, cf. Park (1964:92, 98-100). Para li-
dar com esta descontinuidade, resolve-se a chamada equagdo de conexdo, 1. e.,
uma equagdo cuja solugdo seja possivel, equivalente a uma aproximacio (geral-
mente linear) da energia potencial, no entorne da cdustica. Felizmente, a so-
lugho para a presente energia potencial ¢ simples, e consiste na soclugio da
equagdo de Schrédinger independente do tempo, quando se adota V dada pela de-
rivada da energia potencial no ponto de retorno, em z = z, correspondente ao

autovalor de energia E = Ei, ou se ja:
V -E~-%z ~E, (12)

onde V{Z1) = Ei = FE, e ¥ é a forga que age sobre a particula, no ponto z = z,:

dv _ d n-z ) .
¥~-a |z -z Vo 5z 10 ntz |z = z " (12a)
H
e 2nV
W G o= .y MEMTZWZ g9 (12b)
0 n-z 2 2 2
(n+z) n- oz

cf. Landau & Lifshitz (1985:96-7, 201-4).

As equagfes de conexdc devem aplicar-se da regifio classicamente proibida
{caso z < zi} a regifo classicamente permitida, o¢f. Landau & Lifshitz
(1985:203), Bender & Orszag (1978:511-3). Este ¢ o carater dito direcional das
equacgdes de conexdo. A regifio de valldade das equagBes de conexio sobrepfe-se

parcialmente as das expressbes WKB (11).

Substituindo-se (12) em (2) e (3}, tem-se a equacio da autofuncdo WKB nas

R
proximidades do ponito de retorne, WHKB:

d n 2m R d° R R '
U - = W-E) g s -y o+ gy =0, (13}
dz2 VKB 32 WKB dg2 WEKB WKB
onde £ ¢ a varidvel adimensional definida por:
1/3 g2 2
2,173 2m 2nV0 Eln zi)
£ = (2mF/h7) 7 T(2+E/F) = | PR T —— {(13a)
N 27V
n zi 0
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4mﬂVO 173 E(nz-zf)
S QU B PR Jpem— (13b)
2
9] (nz—zf) 27Wo

cuja solugdo de (13) é conhecida, sendc dada por uma combinacio linear das
assim chamadas fungbes de Airy, ¢1 e @a. Cumpre notar que {13) foil resolvida
por Fowler & Nordheim (1928:175-6), exceto que estes autores exprimiram a so-
lucdo em termos de fungdes de Bessel, as quais se relacionam as fungdes de
Airy por expresses analiticas como as dadas em Bender & Orszag (1978:569). 0O
método WKB ignora a quantizagdo de energia e, no presente caso, as variacdes
da energla total E, do elétron confinado, meramente deslocariam a cdaustica
sobré ¢ elxo z, no intervalo do espacamento tunel, além de afetarem as cons-

tantes arbitrdrias em (11}.

Tampouco se restringem os resultados acima ao pogo guantico. Este € o
caso limite do problema de autovalores, mas as equacles se aplicam ac caso do
MTE, em que © elétron vem de uma regifo permitida (o primeiro eletrode tumel)
a4 esquerda na Fig. 1, passa & regifio proibida e, desta, ac segundo eletrodo
.tunel, A diferenca fundamental entre os dois casos, i. e., o tratamento da
particula confinada (pogo quantico), que se reflete no ponto z = 73, e o da
particula que tunela do primeiro ao segundo eletrodo (atravessando dois pontos
de retorno, como ne caso do MTE}, cem preobabilidade desprezivel de ser refle-
tida no segundo ponto de retorno {bem como, em quaisquer outras descontinuida-
des de potencial & direita deste), afeta unicamente as constantes arbitrérias
(pois as condigdes de contorno se alteram). As equag®es de conexdo da particu-
la confinada resolvem-se no Apéndice B. A seguir, discute-se o caso em gue a
particula tunela entre os eletrodos. J& gque a particula ndo se reflete apdés o
segundo ponto de retorno (localizado na regiio de conexdo), uma das constantes
das equacdes de Airy se anula, o que simplifica o tratamento, em relacfio ao

que se faz com o pogo quantico, no Apéndice B.

3. 0 ELETRON EM TUNELAMENTO.

Um problema similar (para o caso de fungio energia pectencial linear, do
tipo V = az, onde a > 0, sem reflexfic apds o segundo ponto de retorno) é re-
solvido em Bender & Orszag (1978:504-19); a solugio exata de (13), onde é ne-

gativa a Inclinagdo da fungdo energia potencial, ¢ resolvida em Landau &

Lifshitz {1985:96-8):
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R (" 3
wim(g) = R® (-€) + R o (-§) = 2 J- cos [m‘:’jm + uE] du, (14)
Vi Yo

onde R1 ¢ uma constante que se deve ajustar entre as constantes arbitréarias em
(11), R, =0 (no caso de auséncia de reflexdo & direita), e £ se define por
(13b). A conexfio vale para 1 << £ << (Zm/hz}a/ls, sendo que Ehz/(2m)] + 0%, a
medida em que |€] + ». Na regifio de interesse (entorno da cdustica), valem as
expansdes assintdticas da fungdo de Airy (14), respectivamente, para valores

negativos e positives da variavel §:

R
—= €]V exp {-% |€E3/2} « £+ - (14a)
S e -] 2vVn
WKB N R
;i €m3/4 cen (% g3/2 + %} ¢ £ 4+ w, (14b)
"

cf . Bender & Orszag {(1978:108, 50%,, Landau & Lifshitz (1985:97).

E possivel abarcar as trés regides consideradas — as regides classica-
mente permitida e proibida (ambas distantes da cdustica) e a regifio proxima &
cdustica - por meio de uma unica expressdo analitica. Trata-se da fdrmula de
Langer, descoberta em 1935, cf. Langer (1937), Bender & Orszag (1978:511), que

permite reunir {(11) e {14) sob a forma:

1/6 273
gL - C ) = @{[3‘;‘;‘/2“;/—5}”2@2] } (Fv-E)""%az1"®,
h (V-E}
(15)
onde ¢ ¢é dada por (14} - quer a expressio exata guer suag aproximaces., No

caso presente, onde se pode considerar a validade de (10), a expressio de (15)

procurada torna-se:

o[22 vazsv-£)" 2az) 0

L 34z 1/2
wwKB ~ i @["'""ﬁ““i’ﬂ?/z ‘_)F(V“'E) dZ]. (16}

‘/V-E?
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3.1 Calculo da Express3c de Corrente.

Retomando-se a expressdo (1) do coeficiente de tunelamento, cabe notar
que esta permite o cdlculo da corrente unidimensional pela integracdo em ener-
gia (até o valor maximo de energia Em da particuia) do coeficiente de trans-

missdo WKB, T :
WEKB

J = JE TWKB(EZ) ¢ dE_, (17)

o]

onde o fator £ se define em termos de constantes fundamentais (g ¢ a unidade
e

elementar de carga, m a massa da particula e h a constante de Planck), da fun-

cdo de Fermi §f, e do potencial eletrostatico U? aplicado entre os eletrodos de

tunelamento:

c- e [ 1) - 5 quI aE, (17a)
ha e o e T

cf. Simmons {1963:1794), Walmsley (1987:7).

Em baixas temperaturas (T ~ 0 K), e mesmo a temperaturas ambientes —
desde que a emissdo termidnica seja desprezivel em relac@o ao tunelamento -,

pode-se exprimir ¢ pelas seguintes formas aproximadas, cf. Simmons

{1963:1795}:

quT & 0 < EZ < EF - quT,
o= ;5 mq_ X (EF Ex} & EF quT < Ez < EF, (17b)

?

O«FE > E
z F

onde UT € a voltagem aplicada entre os eletrodos (sempre positiva para o ele-
trodo da direita, em relacdo ao eletrodo da esquerda nas Figs. 4 e 5 do Capi~

tulo 1I).

Substituindo-se (17b) na expressdo de corrente (17), esta se exprime por

duas integrais (a terceira se anula), cada uma com os limites de integragéo

definidos pelas respectivas regides especificadas por (17b):
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47 F_qeu‘i‘
J=gmq [quT THKB{EZ) dEz *

F
+ JE (EF - Ez) was(Ez) dEz . {17c)
E~qU
F e T
onde TWKB(EZ) — sendo exatamente o dcbre (em médulo) da integral de fase na
regido de barreira FB, calculada no Apéndice A —, pode~se obter adaptando a

expressao A-4 do Apéndice A:

"=z, ntz 1/2

om (n~zi) (n+zj}

T ~ exp -2 +Az — ¥V |1ln S . {17d)

WKB he 0 n~22 Nz V
(n~zg) {n+22)

As referéncias de energia para Ez em (17b) e para E em {(17d} sio diferen-
tes. Ez ¢ interpretada Iimplicitamente como a energia cinética cldssica em
Simmons (1963:1794), e explicitamente, por Walmsley (1987:7). Os cédlculos da
energia potencial, no Capftule II, envolveram um referencial "zero" arbitra-
rio, coincidente com o plano 2z = 0. Deve-se, pols, "nivelar" a referéncia,
entdo obtida, com a referéncia util para o cdlculo de corrente em (17¢). Esta
diferenga de referenciais trata-se de mera constante aditiva, que se deve in-
“corporar a E, em (17d), no cdlculo da integral no expoente de TWKB, em (17¢),
Isto € possivel, pols nenhuma hipdtese scbre uma referéncia para a energia

total E fol feita no Capitulo II.

A referéncia Ez = 0 corresponde ao fundo da banda de conducdo. Como nos
cdlculos de Simmons (1963:1795}, admite-se a referéncia no eletrodo & esquer-
da, 1. e., o eletrodo polarizado negativamente. Os exemplos da Fig. 2 devem
esclarecer a questdo do referencial para todas as situagbes possivels, ben
como o significado das aproximagdes (17b) para &. Para todos os efeitos, os

cdlculos a seguir adotam a seguinte expressfo que relaciona E e E
4

E=E -V . dE =dE, (18)

Z 1 z

onde Vl € uma constante capaz de nivelar as respectivas referéncias (v. Fig.

2).

I1V: Aplicagio do Modelo: Cerrente WKB. Concius8o - 67



~
~

2

V;-

V.=V(z,)-V(z,)

-Viz,)

i
|
!
|
|
!
|
|
[
|
!
!

Fa

Vo= V(zll

Fig. 2. Ilustracio do significado da constante Vi de nivelagfo entre as refe-
réncias de energia, para os casos: (a) Polarizagio direta (ponta negativa),
(b) polarizagdo reversa (ponta positiva) e (¢) caso em qué a amostra ¢ também
uma ponta. (d) Diagrama esquemdtico da aproximagio de ¢ {em unidades de

4umqe/h3) X Ez, representada pela equagio (17b),

Por questdes de espago, inteligibilidade, e apreciagio mals.compacta e
sindéptica das expressfes que seguem, ¢ conveniente proceder s seguintes subs-

tituicdes em (17d):

n-zl n+z
(n-zl) (n+21)

A=V Az +V 1n . (19a)
1 4] n-z n+z
(n-z_)  Z(g+z.)
2 2
® = 2 v2m bz/h, ' (19b)
=ql:
VT qU; (19¢)
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de modo que substituindo {1%a-c)} em (17d)} e o resultedo em {17¢), esta ultima

expressao assume a forma:

...y’
dn F T
- o l -8 VA = Ao
J e mq [VT . exp (-8 VA Ez Az) dEz +

+ JEF (E_ - E) exp (-8 VA - E bz) df ]. (20)
E -V E
F

A resolucBo das integrais em (20) consta do Apéndice C. Substituindo, na

primeira das integrals de (20), a formula C-3 do Apéndice C:

-V
F T -
v JE exp (-8 YA - E AzZ) dE_ =

0
ZVT
- avA~(F =V 72z e/ TTE T
. {[1+eVR (£ VT)uz] exp | @VKWTEEWT;j_kJ
- (1+8VR) exp (-&VA)}, (21a)

e, na wegunda das integrails de (20), a férmula C~5 do Apéndice C:

l F
— — — o Frr
c oy (EF Ez) exp {-8 VA E Az) daE

F T

2
_ { 2 ] [(1+6VA=E_£7)°+2+6VA-E B7] exp (-6 VA-E_BZ) +
8" Az

2V
T

e Az

(1+8VA"(EF“VT)AZ) exp (—QVA—(EF—VT}AZ) +

2
- {QZZAz] {[1+9VA“{EF"VT)A2]2+2+®VA—(EF—V?)ﬂz} X

X exp (w@VA“(EwaT)Az), (21b})
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a expressdo completa para a corrente de tunelamento WKB resulta da substitui-
gdo de (21a-b) em 20, observando-se que o segundo termo direito em {21b) can-

cela o primeiro termo direito entre chaves em (21a}:

2¥

J=-4p q T (1+6VR) exp (-8VRA) +
3 e .2
h 8" Az

5 .
AL q { 2 ] [(1+6VA=E_Az)°+2+6VA-E 4z] exp (-8VA-E _Az) +
3 e |62 Az F F F

X exp (—@VA—(EF—VT}ﬂz), (22)

cujo grafico consta da Fig. 3, para eletrodos ideais: Desprezando-se o efeito
da forga imagem — que, segundo Simmons (1963: 1795}, tem deveras influéncia
sobre a corrente de tunelamento —, tomaram-se arbitrariamente os valores de
funcdo de trabalho e nivel de Fermi, supondo que ambos os eletrodos fossem de
prata (¢Ag g 4,7 eV, EF 2 5,5 eV)., Estes valores adolados sio arbitréarios e
nio permitem gualquer conclusfo pratica, pois ¢ modelo que aqul se apresenta
nido est4d calibrado; Para tanto, seriam necessdrios experimentos especificos,

com este objetivo, o que ainda nfo fol possivel, até o momento.

As duas curvas da Fig. 3 ilustram duas situacbes extremas: Em (a), trata-
se de um eletrodo intacto, 1. e., valem os parémetros especificados acima. Em
(b), a corrente & do limiar do colapso deo nivel de Fermi, 1. e., os elétrons
do nivel de Fermi est3o prestes a ter energia suficiente para ulirapassar a
barreira, sem tunelar, poils houve degradacgdo da fun¢io de trabalho, como Chen
(1991a: 45, b:107, 113) menciona E provavel que, neste caso, a abordagem qua-
se-cldssica ndo represente uma boa aproximacgdo, sendo necessdrio incluir os
efeitos secunddrios pela teoria da perturbacdo, possivelmente a de Chen. A
situag8o ilustrada na Fig. 3 ¢ tipica do MTE, com polarizacdo reversa (ponta

positiva}, como é usual nos experimentos.

Pode-se encarar o rebaixamento de barreira supramencionado, segunde Chen

{1991b:113), quer como devido ac efeito da forca imagem (ponto de vista
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macrosdpico), quer como devido 3 sobreposigiio entre os potenciais atémicos da

amostra e da ponta.

200

P A% -

54,910

taw!

Fig. 3. A corrente de tunelamento WKB normalizada J/J1’ onde J1 = qﬂ/(4nh),
calculada em func8o da espessura da barreira tunel normalizada Au = Az/7, para
eletrodos ideais de MTE (ponta hiperboldide e. amostra pléna), em duas situa-
¢bes exiremas: (a) A fungBo de trabalho permanece intacta, e (b) houve colapso
do nivel de Fermi, situaglc em que o comportamgnto de J/J? se afasta notavel~

mente do predominantemente exponencial.
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3.2 EXPRESSAO SIMPLIFICADA PARA A CORRENTE WKB.

Na expressdoc {(22), a espessura da barreira Az é aqui tratada come uma
varidvel numa faixa de valores muite menor, em geral, gue em Simmons (1963},
onde Az era um pardmetro constante (i. e., a caracteristica de uma Jungido em
um dado dispositivo). Nio obstante, algumas das aproximagdes a seguir sdo co-
muns a ambos os cascs. Fol aqui, porém, conveniente proceder primeiramente ao
calculo completo de (22), para que este pudesse ser cemparado ao resultado

aproximado que segue, tornando-se mais convincente a adogdo das aproximacdes.

Se por um lado, a espessura da barreira no caso do MTE costuma ser signji-
ficativamente menor gque a do diodo tinel, por outro lado, Justamente este as-

pecto reforga a validade da seguinte aproximacio de Simmons (1963:1795):

e VR - (E. -VBz » 1, : (23a)
& vA - E,‘F Az >> 1. (238)

0 coroldrio das expressdes (23) acima ¢:

A -
(& vA - {EF - VT)Az] >> B vA - (E? - VT)AZ, (24a)
e VA - E_ £71° >> @ VA = FEZ. (24b)

L

Com base nas desigualdades (23) e (24) acima, pode-se reescrever (22) de

modo mals simples:

in ZVT
—quew\/l—\‘exp {"M)"’

.
"

2
4n 2
t= mq, [6 Az] (A*EFAZ) exp (w@VA“EFAz) +

2
aw 2 S
- g {@*EE_] EA”(E?vVT)Az} exp (—BVKL(EFmvT)AZ). (25)

ASSIMETRIAS GEOMETRICAS EM MTE - 72



Acresce que, na faixa de interesse em MIE — e o mesmo vale, neste caso,
para os eletrodos planos tratados por Simmons (1963:1795) —, o primeiro termo
de (25) pode ser prontamente descartade, pois o amortecimento exponencial

supera o fator linear, i.e.:

VA exp (-8VA) << exp (~9VA—(EF-—VT)AZ) < exp (m@VAwEFAz), (26)

admitindo-se, na ultima desigualdade de (26a), 0 < VT < EF. Finalmente, uma

versdo mals simples da equacgio de corrente é:

o
114
|
&
£

2
4n 2
. [ﬁmﬂE] (A-EFAZ) exp (—GVAwEFAz) +

2
2 g
- mq, [é—EE] {A—(EF~VT)A2] exp (—@VﬁjkEFWVT)Az) =

2
4r 2
=5 mq {émﬁg] {(AwEFAz) exp (m@VA~EFAz) +

|

[A-(E_-V_)Az] exp (-6VA-(E_-V_ }az‘)}, (27)

interpretando-se (27) como a diferenga entre um fluxo de elétrons do eletrodo

da esquerda ao eletrodo da direita, associado a densidade de corrente:

2
L 4n
J g mgq, [ETEEJ (A~EFA2) exp (—@VA—EFAZ), {27a)

e um fluxo de elétrons do eletrode da direlta aoc eletrodo da esquerda, asso-

ciado a densidade de corrente:

2
4 2
Jg-2np q, [Q_EE_] [A-(E -V )Az] exp (w@VAm(EFMVT)Az), (27b)

de que resulta a densidade de corrente eletrdénica liquida, dada por (27), cf.

Simmons (1963:1796).
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De modo geral, tode o tratamento aqul desenvolvido sé¢ insere no contexto
da extensdo multidimensional do método WKB por construgdo de Huygens, proposto
por Huang et al. (1989, 1990), visto que o tratamento da corrente de tunela-
mento, aqui, satisfaz aos requisitos de incidéncia normal 2 cdustica, de que

resulta o comportamento da integral de fase na regifio de barreira exatamente

como se trata neste capitulo — a inversfo do sinal de ¥V e E em A-4 do Apéndi~
ce III.A, i. e., F® em (11a-b) relacionam-se por F¥ - F, cf. Huang et al.
{1990:179).

Resta acrescentar que o presente modelo de potencial, desenvolvido no
Capitulo II, € prontamente compativel com a abordagem por perturbacfes em Chen
{1991a,b). O tratamento dado, na Fig. 2, para o rebaixamento da barreira ¢é
precisamente o mesmo que o de Chen (1991b:113}, ou seja, a adicio (ou subtra-
¢do) de um valor constante. Seria interessante comparar a abordagem quase-
cldssica aqul desenvolvida e a teoria de perturbacdc de Chen {19%9ia,b)}, mas
isto foge ao escopo deste texto, que objetiva unicamente ao exame do modelo

sob a optica quase-cldssica.
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APENDICE Il A

CALCULO DA INTEGRAL DE FASE (10) PELA FSRMULA DE SIMMONS:

Na regido classicamente permitida, a integral de fase ¢ dada pela equagéo
(10):

> . 2 5 172 2m 2 172
F ot k dz - i[AzJZ K dz] - i[Az 2m [ (E-V) dz] , A0z
4 2 hz Zz

1 1

em que se pode substituir a expressdo para energia potencial, dada pela equa-

cdo (7a) do Capitulo II:

v =v_ 1n|XZ| |, A-0b
o ntz _
e rearranjando:
2m 2 1/2.
F -~ t[&z _— Jz {(E-V) dz] =
2 Jz
h 1
2m P -z 172
=£[Az————V JJ EV — in 2| gz . A-1
h2 o z1 o} Ntz

A integral do termo logaritmico acima € feita por partes (sem a constante

de integracgio) a seguir:

In n-z dz = z 1ln =z _ -ez dz =
nt+z + 2
N -z
=z 1In g%g -7 1n (nz—zz) = - 1ln [(nmz}nuz (n+2]n+2]. A-2

Substituindo A-2 em A-1 e inteprando a funcdo linear em E:
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n-z, T2 4172
1/2 (n-z ) (m+z )
F(z) - i{Az -2% VG] E2 on ! ! . A-3

b ’ (n~ )nfza( + )n+z
Nz, ez,

Na regido de barreira, por sua vez, o expoente iF da tentativa WKB, (4),
¢ real, como se A-1 fosse multiplicada por um fator imaginario {i}, de que

) B = .
resulta uma nova integral de fase, F (z), para a regido de barreira:

n-z ntz 1/2

1
1/2 (n-z ) {9tz )
iFP(z) - i(ﬂ\z em v} in ! ' Az
2 4] Nz ntzE Vv
h ?
(n~22) {n+22}

Nete-se que a integral da energia potencial em A-2 é simétrica em relaclo ao
sinal de V. Ou seja, em A-3 e em A~4, a integral de V apresenta o mesmo sinal
apesar de que os integrandes fossem, respectivamente, {E-V) e (V-E) nas re-

gides classicamente pernitida e proibida.

Esta simetria com o sinal ndc vale para a energia total E da particula,
porque na regido de barreira a maior energia deve corresponder uma menor ate-
nuaééo da autofungio, no caso do elétron em tunelamento. Na regifo classica-
mente permitida, por sua vez, a malor energia da particula corresponde a uma
oscilagdo mais rédpida da autofuncdo. Note-se que a indefinicio de sinal em A-3
e A-4 indicam onda estaciondria, i. e., a superposigfo de uma onda progressiva
(correspondente ao sinal positivo no expoente) e uma onda regressiva (sinal
negativo). Esta onda estaciondria ocorre somente no pego quantico, pois o elé-
tron em tunelamento € um processo dinadmico, em que as amplitudes da onda inci-
dente {progressival} e refletida (regressiva) siao diferentes entre si. No Apén-
dice B, calculam-se os coeficlentes das autofungdes nas trés regides de inte-
resse, para o pogo gquantico: regides classicamente permitida e proibida, e
regifio de conexdo. 0 caso do elétron em tunelamentc ¢ um pouco mais simples
por ndo occorrer guantizagio de energia, e por ndo haver reflexBo & direita

{regifio de segundo eletrodc).

Cabe acrescentar um detalhe sobre os limites de integracgdo, em ambos os
casos acima, pois s8o lguais entre si, dentro e fora da barreira, j& que se
trata de um problema de autovalores, no caso do poco guantico e do elétron em
tunelamento. QOu seja, estes limites determinam a regido de barreira, mas esta

¢ fungdo da energia da particula: Quantc maior esta, menor a espessura da bar-

reira.
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APENDICE 1i1.B

EQUAGOES DE CONEXAO PARA O POGO QUANTICO:
DETERMINAGAC DAS CONSTANTES ARBITRARIAS.

Tendo em vista o cardter direcional das eqﬁaqﬁes de conex&o, cf. Bender &
Orszag (1978:511-3) e Landau & Lifshitz (1985:201), o ajuste das constantes
arbitrarias, nas equagbes (1la-b) e (14), deve-se efetuar na seguinte ordem:
da regifdo da barreira (z < z onde z, € o ponto de retorno cldssico) a regiso
classicamente permitida (z > zi). Na seqliéncia, efetuam-se as conexdes da bar-
reira {z < 21) as proximidades da cdustica {(z -~ zi) € a segulir, desta & regiio

classicamente permitida (z > zi):
II1.B.1 -~ Conexdoc da barreira ao pento de retorno:

Na regi&c em que se sobrepdem as solucgdes (11a) e (14} vale:

1,2
5 Bi exp i[ﬂz(Zm/ha}fzz {(V-E) dz]
Vs = T : -

a
o Vizmn®) (v-E)

R
- ww&s(g) = R1¢1(~€) + Rgﬁa{—g). B-1

Ne entorno da caustica, supOs-se vdlida a expanséo linear (12), que agora se
aplica a regido de barreira, onde V > E. No expoente de (lla}l consta a expres-
sdo de Simmong, que por ora se descarta para retornar a expressic original {7)
— exceto que se deve inverter o sinal do integrando, visto que (7) vale para
a regifo classicamente permitida -, facilmeﬁte_integravel neste caso; substi-

tuindo (12) em (7):

Menh®) (v-E)dz - /Zm%’r/hzf\/»z-—s/%z - x/2m5~'/h2%(—z—£/9)3’ 2 B-2a

e analogamente, o denominador de (1la) torna-se:

4 + 4 w4 -
\/(Zm/h?‘)(i/mE) ~ 1/2mfm12 \/—z—E/?. B-2b
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As expressbes acima devem-se lgualar &s equagbes de Airy, cujas expansdes

assintéticas para "grandes" valores negativos de £ sio:

1 -
0,(-6) - L g ep (-5 €] g0 -, B-3a
2vn

0,06 - Z & exp (2 1€]%%) w0 - m, B-3b
Vi

cf. Bender & Orszag (1978:508). Antes de prosseguir, cabe um esclarecimento

sobre a validade da expressiio "€ + - " ("grandes” valores negatives de €£).

Adotando-se as seguintes ordens de grandeza para os parametros: m ~ 10739 kg,
-8 ~19 2 -68 2

n ~ 10 m, £ ~V_ ~ 10 J, hT ~ 10 J sa, pode-se avaliar a ordem de

0
grandeza de }EI em duas situagdes extremas, por meio da expressdo (13), que

define &£. Note-se o comportamento de £ dependente de {n2~ zf), que para peque-

8 2
m)°, e

nos valores de !Zs[ (i. e., Inl >> Izi|) ¢ da ordem de (nz— zf) ~ (107
para grandes valores de |21| (i.e., |n] - ]zi[) ¢ da ordem de (n°- z?} ~ 0 —
no limite |E| + o, (nzwzf) + 0. Substituindo-se os valores acima na expressio
(13) que define £, as duas situagfes extremas fornecem, resgpectivamente, os
valores || ~ 10 e |€] * ». O segundo resultado & obviamente satisfatério, mas
o primeiro precisa ser devidamente interpretado. De fateo, para uma barreira de
espessura da ordem de, no maximo, Az ~ 100 & = 10”°% m, vale a relacio [€] - 10
>> Az, donde a interpretacdo relativa do limite £ + -® nas relagfes assintdti-
cas acima, ou seja, este limite apenas indica "grande" distdncia da cdustica,
regido de validade das equagdes de conexdo. A qualidade das aproximacdes WKRB,
em comparagac com os cédlculos numéricos que dédo a sclugdo exata do problema,

como se pode apreclar nos graficos deste capitulo, de resto, fecham a questio.

Sustituindo-se, enfim, as expressdes B-2 e B-3 em B-1, tem-se a seguinte

equagdoc de conexdo:
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372
VonF/n° [wz - -g—] ]

LN

1‘31 exp [—

<&

4 ~ 4 \
VonFm? Vez-ps3

372
B, exp [«% v2uF/u° {—z - 5] ]

3 ¥
* 4 4 -
Vorgm? Vez-£s3
R1 AR gy V4 5 e 132
-~ — ~Z - g exp |- 3 2mF/H” |-z - F +
2vi | h°
R_ . -1/12 -1/4 : - a2
+ 2 2m¥ [——z _ %] exp F \/Zr.ﬁ/ha {mz - f—:] ], B~4
\/'E h2 3 F

que, simplificando e igualande as exponenclais semelhantes, resulta nos se-
guintes valores das constantes arbitrarias na barreira, em funcio das constan-

tes arbitrdrias na regifo de conexio:

~1/4 R -1/12 R 1/6
I il IR . B-5a
h 2vne | h 2vr | h
-1/4 R -1/12 R 146 :
B, ____Zm?i’ -2 2wt f: B, == Z—”f- , B-5b
h v | h Vo | h

ou substituindo-se, nas expressfes acima, a equacgio (12b) gque define ¥ em ter-

mos de parémetros conhecidos:

R . ZWVO 1/6 R1 anva 1/6
B, = — |27 — . B, = — B-5c
2vn (h° n - =z 2vm R (9"~ 21)
R, (5, 2w, 176 R, amv 176
B = — m— BZ FE — T—Z——-‘—T . B""Sd
va |n® n°- z? Vo (W ("~ z))
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ITI.B.2 ~ Conexdo do ponto de retorno & regifio classicamente

permitida.

Neste caso, as autofunges sfo oscilatérias, e as expansdes assintéticas

das equagbes de Airy, cf. Bender & Orszag (1978:108), Duke (1969:31), s#o

dadas por:
- {
@1(—6] _— £ sen % £ 4 g , B-6a
v J
.
¢ (-£) - 1 5'1/4 cos % 53/2 + g . B-6b
2 \/T—f‘ \ 7

Reescrevendo-se {ilb) em forma de uma soma de Seno e CoSseno {equivalente
as exponencials imagindrias, cujas constantes arbitrarias sempre podem ser
escolhidas de modo a que as autofungdes sejam reais) e aplicando-se a condicdo

R

c - . R e
WWKB - wwxa As expressfes acima, onde wwxs ¢ dada por {14' exceto gue, em se

tratando de um pogo quantico, ndo se anula a constante arbitriaria RZ:

~1/4 3/2
C %ﬂg, Z o+ E sen 2 VZm?/hz Z 4+ £ +
1 ha ¥ 3 7

¥ 3 F

-1/4 3/2
+ C [§E§~(Z + g]] cos [E V2m9/h2 [z * E] ] -

3

-1/12 -1/4 32
[gﬂ%} [z + E} sen [E VZm?/h2 [z + é} + g] +

F 3 4

~-1/12 ~1/4 3/2
[gﬂg} [z + gq cos [% VZm?/h2 {z + g} + Eﬂ, B~7

obtém-se as seguintes expressdes para as constantes arbitrdrias na regiio
classicamente permitida, em funcio das constantes arbitrarias da regido de

conexdo, e vice-versa:
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RI+R2 onF 1/6
C = p——— . B-8a

R1 Rz > nF 1/6
02 = R ; B~8b
vZn h
hz 1/6
Rl = 2 Bl [Em—?}:"] : B-8c¢
ha 176
R, = B, v {”2’"&;"?) . ~ B-8d

Finalmente, reunindoc B-B e B-5, podem-se exprimir as constantes arbitrd-
rias na regifo classicamente permitida em funcldc das consiantes arbitréarias na

reglédo de barreira:

1/6 ., 2,1/6 24 1/6 :
c, - L {@g} 25, 7 ) 8, () ] B-9a
V2 | h
Bz
C =VZEB +-= | B-9b
vZ
e analogamente:
Bz
cz=v’§£*1——~ B-9¢
vZ
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APENDICE II1.C

SOLUGAC DAS INTEGRAIS PARA O CALCULO DA CORRENTE WKB:

Em todos os cdlculos a seguir, ignoram-se as constantes de integracéo,

supostas implicitas, por simplicidade. A partir das expressdes:

G exp (0 VA - E B2) = — 282 exp (-0 VAT E, B2) - c-1a
z 2 VR = E_ A2 *

exp {-6 VA - E_ Az)
3 - dE_ = —=— exp (-0 VA = E_A2), C-1b
®vA - E_ &z © e Az i

e de:

d
9 vh = F Az -8 VA - . N
8 vA E2 Az exp ( a YA Ez Az)

z

dE

N exp (-8 VA = E £7), C-2a
2 VA -E_ Bz i

a substituicdc de C~1a em C~2a permite escrever:
- - =
exp (-8 VA E AzZ)

.. (1 + 8 VA - E Az) exp (-8 VA - E_ Az), C-2b
e 2z %, ‘ :

que resulta na férmula:

J exp (-8 VA - Ez Az) dEz =

= 22 (1 +8vA - Ez Az) exp (-© VA - EZ £z}, c-3
8 Az
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Integrando-se por partes a expressio:

J (E_~ E) exp (-8 VA - E_AZ) dE_ =

= (E, - E) =°>— (1 +0 VA= E £2) exp (-0 VA = E £%) +
F zgaAz z z

2
+ 7 o j(l + 8 VA - Ez Az) exp (-0 VA - Ez AZ) dEZ, C-4a

e novamente, integrando por partes a ultima integral do membro direito de

C-4a, com a ajuda de C-3:

J(l +@VA - E Az) exp (-0 VA - E Az) dE =

z

« % (1 + 0 VA TE 52)° exp (-© VA - E_ £7) +
e” Az i “

(1 + @ VA - E_ 1A2)
+ f— exp (-6 VA - E_ A7) dE, C-4b
o VA - E Az “ ?

onde a ultima integral do membro direitc de C-4b, por sua vez, de acordoe com

C-1b e C~3, resulta em:

(1 +@ VA -E Az)
J = exp (-0 VA - E_4z) dE_=

8 vA - E Az
z

exp (-© VA - E_ Az)
m[ = dEz+Iexp (-8 VA - E A7) dE_ =
z z

8vYA - E Az
z

= 22 (2 +evA - E Az} exp (-8 VA - E Az}, C-4c
8" Az

tal que a substituigdo de C-4c¢ em C-4b fornece:
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.[(1 + © VK = E, B2) exp (-8 VA - E, £7) daf_~

- exp (-8 VA - EZ Az) x
8 Az

x[(1 + YA =E_82)° + 2 + @ VA - E_ &z, C-4d

e, finalmente, substituindo C-4d em C-4a, resulta na férmula:

[ & -£) exp (-6 vE=E B) ar_-
F 4 z z

(EF - Ez} 22 (1 + e vA - Ez 0z) exp (-8 VA - Ez Az} +
8 Az

2 2
+[ ] exp (-8 YA - £ A7) x
2 k2
8" Az
x[(1 + 0 VA -E 82)° +2+eVi-E bz c-5

Em resumo, repetem-se abaixo as férmulas C-3 e C-5, uteis ao cdlculo da

corrente WKB, desenvolvida no presente capitulo:

f exp (-8 YA - Ez Az} dEz -

- 2 (1 +©8 VA - F AZ) exp (-8 VA = E AzZ), c-3
82 Az z z

.[ (E_ - E ) exp (-8 VA - E 4z) dE_ =

= (E -~ E) 22 (1 + 8 YA - E Az) exp (-8 VA - E_Az) +
8" Az

+

2
[2 } exp (-BVA—EZAZ)X
8 Az

x[(1+0VA-E B2)° +2+8Vhi-E &z]. C-5
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APENDICE {II.D

SOLUGAO NUMERICA DA EQUACAC DE SCHROEDINGER PARA O POCO QUANTICO:

A solugdo efetua-se pelo sistema de equacbes a seguir, implementado em

uma simples calculadora portatil, em algoritmo ponto a ponto:

d
W(ul} ~ w(uo) + {u1 - uo) T Wiu) Ueu D-1a
AN AN TN D-1b
2y -9 g s 0 Ylu) (o - u) D-2a
du u = u, du u o= u o 1 o 7
S ¥y + Clud bu oy, D~-2b
onde:
u = z/7, D-3a
2m 2z L uo
Clu) = 4 ;5 n Vo (ln T—:fa; - E/VD}. D-3b

A origem do fator "4" em D-3b acima deve-se & normalizacdo adotada. Sendo

a largura total do espagamento tunel de 2w, a relacdo D-3a fornece:

du -1 d"u
—— ~ D-4
dz K 2

donde:

d 'y d dyr du d dy du d du dy ) - i d ( 1 dy )
7 du

o T dzdz dzdudz dz du \dz du
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Assim, a relagio quadrédtica em n em D-5 origina o fator 4" como o equivalente

a largura total do espagamento tunel elevada ao quadrado, (Zn)z.

A obtengdo dos autovalores de energia permitidos também foi feita numeri-
camente (métode de Newton), resultande autovalores proximos dos de um pocgo
quadrado, com a precisdo do intervalor Au utilizado. Ou seja, para Au = 0,1,
cbteve-se E: & 2,303, ao passo que para Au = 0,01, resuliocu E: & 2,364, por

exemplo.

A notacéo E: aqul adotada visa distinguir entre a energia propriamente
dita e o valor numérico utilizado nos algoritmos. De fato, tais valores numé-
ricos de E: correspondem, de acordo com D-3b, a um produto de constantes arbi-
trariamente definido por:

. ZmVO 5
Ei =4 — M D-6
h
onde novamente surge o fator "4", pelo mesmo motivo ja comentado.

Para malor precisdo e ao mesmo tempo mantendo um tempo razodvel de pro-
cessamento para a calculadora, adotou-se um intervalo de Au = 0,01. O algorit-
mo para o programa da calculadora foil o conhecido método de Newton para a raiz
de uma fungdo, Jd que o problema de autovalores com as condigdes de contorno
Y{-n) = ¢(n) = 0, do pogo quantico, consiste simplesmente em procurar o valor
de E: que satisfaga, dentro de algum intervalo de z, a condigdo de contorno em

um extremo do pogo, partindo do outro extremo.

Quanto a condigdo de normalizagBo, foi efetuada para cada autovalor de
energia por uma simples soma de Riemann. Ou seja, calculou-se a amplitude A da
onda no pogo adaptando a condig8o de normalizacao, de uma integral a uma soma
de Riemann para cada valor da autofuncio wi em cada um dos I intervalos em que
se dividiu o pogo. Por exemplo, para Au = 0,01, havia um total de 200 interva-
Ioé no pogo. A condiglo de normalizacdo em soma de Riemann permitia calcular a

amplitude 4 da onda por:
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LN R A U I [V S R -6
i i
0Os resultados dos autovalores de energia E: para I = 1 a 22 seguenm
abaixo:
® . " * * #®
i E I FE i E I E I E i E
i i i i i 1
1 2,36 5 61,9 9 203 i3 429 17 748 21 1172
2 3,87 6 &9,3 10 251 14 500 18 844 22 1296
3 22,2 7122 11 305 15 576 19 946
4 39,6 & 160 12 363 16 659 20 105

e os valores das amplitudes A4 das trés primeiras autofun¢des associadas aos
i
trés primeiros autovalores de energia, para o esbogo da Fig. 1, foram: A =

1,20; A = 2,76, e A_ = 4, 0b.
2 3
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