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Resumo

Este trabalho é dedicado & investigacao de diferentes aspectos da fisica de monocamadas de
grafeno suspenso e epitaxial. A descricao do grafeno é baseada no modelo quase-relativistico
de Dirac. Isso permite a aplicacdo dos métodos da Teoria Quantica de Campos (TQC) na
investigagao dos efeitos de interacdo entre o grafeno e o campo eletromagnético (EM). Usando
o formalismo de integral de trajetoria, nés formulamos uma teoria efetiva do campo EM na
presenca de monocamadas de grafeno. Esta teoria é governada pelo operador de polarizagao
das quase-particulas de Dirac. Dois fendOmenos importantes sdo investigados: as propriedades
oticas do grafeno (o efeito Faraday em particular) e a interagdo de Casimir entre uma camada
de grafeno e um metal paralelo.

Em primeiro lugar, estudamos a propagacido de ondas eletromagnéticas na presenca de ca-
madas de grafeno. A dinamica de ondas é governada pelas equacoes modificadas de Maxwell
obtidas a partir da teoria efetiva para o campo EM. Noés calculamos os coeficientes de reflexao
e transmissao de luz polarizada linearmente e investigamos detalhadamente o efeito quantico de
Faraday no campo magnético externo. Em particular, mostramos que as previsoes do modelo de
Dirac estao em boa concordancia com os recentes resultados experimentais sobre a transmissao
de luz e rotagdo de Faraday gigante em regime de ressonancia ciclotron. Novos regimes também
sao previstos.

Em segundo lugar, investigamos a interacao de Casimir entre filmes suspensos de grafeno
com um condutor ideal. O efeito é investigado tanto no caso ideal (temperatura nula, amostras
ideais) quanto para configuracoes mais realistas (temperatura nao nula e a presenca de potencial
quimico). No caso de temperatura nula, a forca de Casimir entre grafeno e condutor ideal é
aproximadamente 2.6% da forga entre dois condutores ideais. Ao mesmo tempo, no limite de
temperatura elevada, o efeito mostra—se ser muito forte — cerca de 1/2 de efeito entre metais
ideais.

Os resultados da presente pesquisa foram publicados em [1] — [7].

Palavras chaves: Grafeno; teoria quantica de campos; efeito Faraday; efeito Casimir



Abstract

This research is devoted to investigation of several aspects of the physics of suspended and epi-
taxial graphene monolayers. The description of graphene is based on the quase—relativistic Dirac
model which permits application of the methods of the Quantum Field Theory to investigation of
the interaction of graphene with electromagnetic field. Basing on the path integral formalism we
formulate the effective theory for EM field in presence of graphene monolayers which is governed
by the polarization operator of the Dirac quase-particles in graphene. The two main phenomena
in the interaction of graphene with electromagnetic field are studied: the optical properties of
graphene (the Faraday rotation in particular), and Casimir interaction between graphene samples
and parallel metal.

First, we study the propagation of electromagnetic waves in presence of suspended and epi-
taxial graphene layers. Their dynamics is governed by the modified Maxwell equations obtained
from the effective theory for EM field. We calculate the reflection and transmission coefficient for
linearly polarized light and investigate in detail the quantum Faraday effect in external magnetic
field. In particular we show that the prediction of the Dirac model are in good agreement with
recent experimental results on transmission and giant Faraday rotation in cyclotron resonance
regime. New regimes are also predicted.

Secondly, we investigate Casimir interaction between suspended graphene films and ideal
conductor. The effect is investigated both in the idealistic case (zero temperature, ideal samples)
and for realistic configurations (non zero temperature and/or presence of chemical potential).
For zero temperature the Casimir force between graphene and a conductor is about 2.6% of
that between two ideal conductors. At the same time in the high temperature limit the effect is
showed to be greatly enhanced being about 1/2 of that between ideal metals.

The results of the present research are published in [1]-[7].

Keywords: graphene; quantum field theory; Faraday effect; Casimir effect.
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Capitulo 1

Introducao

Apbs o prémio Nobel de 2010, atribuido aos Professores Novoselov e Geim, o grafeno passou a
ser bem conhecido muito além da comunidade cientifica. Este alétropo de carbono com atomos
fortemente encaixados em um reticulo hexagonal (quase) bidimensional foi pela primeira vez
isolado poucos anos atrés [8, 9], mas ja mostrou inimeras propriedades excepcionais. A maioria
delas sao discutidas em véarios artigos de revisao sobre o grafeno. Para uma descri¢ao nao técnica
pode-se verificar [10, 11, 12|, enquanto um entendimento mais avancado pode ser encontrado em
[13, 14, 15, 16].

Futuras vantagens tecnoldgicas sao evidentes na aplicagdo de grafeno em eletrénica monoato-
mica, micro e nanotecnologia, e materiais compostos. No entanto, a fisica tedrica vem também
sendo verdadeiramente enriquecida pela investigacao deste novo material.

Uma das caracteristicas principais do grafeno é a estrutura de bandas eletronicas. Para as
descrever usa-se o modelo de ligagao forte (veja Sec. 2.1). Como segeu desse modelo, a banda
de valéncia (cheia) e a banda de condugdo (vazia) se encontram no ponto de Dirac onde séo
aproximadamente conicas. As proximidades desses pontos chamam-se cones de Dirac (CD). As
excitagoes de quase-particulas (que aparentam ser fermionicas) acima da superficie de Fermi
do grafeno possuem na vizinhanga dos CD a lei linear de dispersiao w = vpk (vp = ¢/300 é a
velocidade Fermi, ¢ ¢ a velocidade da luz no vacuo). Esta lei é vélida para energias até cerca de 1
eV. A dinamica de quase particulas de baixa energia e sua interagdo com o campo eletromagnético
¢ portanto bem descrita pelo modelo de Dirac [17, 18|.

Uma consequéncia importante da estrutura de tais bandas de grafeno é que o problema pode
ser mapeado, em aproximagcao continua, para o Hamiltoniano de 2 + 1-dimensoes da eletrodi-
namica quantica (EDQg1) com férmions de Dirac'. A propagagdo do campo eletromagnético
na presenca de uma camada de grafeno é entao regulada pela acao efetiva onde as excitagoes
fermidnicas sdo integradas fora. A ordem mais baixa desta acao é determinada pelo operador de
polarizagao padrao de férmions 2 + 1-dimensionais, que foi calculado em alguns trabalhos, ver
discussio na Secio 2.2.2. E notével que historicamente essa abordagem da TQC para o grafeno
tenha comecgado em [17], cerca de 20 anos antes de sua real descoberta [8, 9]. Entre as mais
interessantes questoes que a motivaram foi o trabalho tedrico sobre a realizacao de anomalia de

paridade na matéria condensada [19, 20, 21]. Também vale mencionar as pesquisas sobre a abor-

INote, que este mapeamento nao é exato, em contraste com a EDQ21; no modelo obtido a propagacio do
campo EM é regida por equagbes de Maxwell em 3 + 1 dimensoes.



dagem de grupo de renormalizagdo para este sistema [22, 23] e sobre dinAmica nao perturbativa
da geragao de intervalo de massa no grafeno [24, 25|.

A prova experimental da existéncia de férmions de Dirac no grafeno, [26, 27| que veio da
observagao do Efeito Hall Quantico (EHQ) nao—convencional teoricamente esperado |28, 29, 30|
com fator de preenchimento quantizado

2

P
axy::t%(2n+1), n=01,...

tem promovido os férmions de Dirac de um belo brinquedo tedrico a um objeto real, que poderd
em breve fazer uma revolugao em diversas areas tecnologicas [10]. Outra previsdao espetacular

do modelo de Dirac é a lei universal para absorcao de luz que passa através do grafeno suspenso
T ~ o ~ 98%.

Esta lei foi verificada experimentalmente com uma alta precisao [31] até energias mais altas que
o limite original de aplicabilidade do modelo. No entanto, desvios dos cones de Dirac simples
podem se tornar importantes perto das extremidades das bandas, i. e. para energias elevadas,
onde os detalhes adicionais de modelo da ligacao forte precisam ser considerados. Esta questao,
no entanto, esta fora do escopo deste trabalho.

A partir do ponto de vista da TQC, a fisica do grafeno apresenta situacao bastante favoravel
para realizacao de experimentos de bancada para explorar as propriedades relativisticas da EDQ.
Este mapeamento na EDQ também significa que a percepcao obtida no estudo de férmions
relativisticos pode ser implementado no estudo da fisica do estado sélido. Exemplos de efeitos
relativisticos que poderiam ser estudados incluem o paradoxo de Klein, que trata da transmissao
perfeita de elétrons através da barreira de potencial elevado [13, 32, 33| e “Zitterbewegung” ou
“tremor” do centro de um pacote de ondas livres [34]. A realizacdo experimental do grafeno
necessita de maiores investigagoes de muitos outros efeitos relativisticos encontrados na EDQ
padrao.

Seguindo a inspiracao deste mapeamento, nés investigaremos neste trabalho os aspectos 3+1-
dimensionais da fisica do grafeno, notadamente a sua influéncia sobre a propagagdo do campo
eletromagnético externo (classico) e dos efeitos de polarizagao de vacuo nas imediagoes da su-
perficie do grafeno, ou seja o efeito Casimir.

Para explorar esses efeitos nés usamos a abordagem da teoria quintica de campos para a fisica
do grafeno. Ou seja, comecamos com a acao de Dirac—-Maxwell, onde os espinores sao confinados
na superficie do grafeno, enquanto o campo eletromagnético habita o espaco 3 + 1-dimensional.
O campo eletromagnético nao é quantizado, é dado pela soma de um campo magnético constante
(quando houver) e fotons flutuantes. Calculando a agao efetiva devemos manter apenas os termos
de segunda ordem nos fétons, enquanto o campo magnético de fundo serd levado em conta
exatamente. Portanto, na parte da teoria quantica de campos nés investigamos um diagrama
de um loop embora bastante complicado. No caso mais elaborado, os propagadores que formam
o loop dependem do campo magnético, do potencial quimico, da massa, e de um parametro

fenomenologico que descreve as impurezas.



As propriedades 6ticas da monocamada de grafeno desde o inicio provaram ser extraordina-
rias. A primeira medida [31] da absor¢ao ¢tica no grafeno surpreendentemente revelou um grande
efeito — as camadas monoatomicas absorveram cerca de 2,3% da luz incidente, exatamente como
previsto pelo modelo de Dirac, veja [35, 36, 37, 38].

Desde entdao, a quantidade e a qualidade dos dados magneto-6ticos experimentais foram
sempre crescentes. No caso de amostras de grafeno de multicamadas, as primeiras medigoes de
espectros de transmissdo foram reportadas em [39], e o trabalho foi mais tarde continuado em uma
série de artigos, por exemplo [40, 41|. Mais recentemente, a transmissao e a rotagao de Faraday
em mono e multicamadas de grafeno epitaxial foram medidos em [42]. A rotacdo de Faraday
pareceu ser inesperadamente grande e foi apelidada de Efeito Faraday gigante. A configuracio
experimental de [42] permitiu uma investigacdo detalhada do regime chamado de ressonancia
ciclotron, e as medidas foram ajustadas usando o modelo de Drude para condutividade do grafeno.

Do lado teoérico, as propriedades magneto-6ticas de monocamadas de grafeno tém sido exaus-
tivamente estuidadas pelo grupo de Kiev, [43|-[48], e também foram assunto de alguma simulagao
numérica, [49]. No entanto, nenhum trabalho anterior explorou o modelo de Dirac por completo
para relacionar as propriedades 6ticas do grafeno aos seus parametros microscopicos.

No presente trabalho pretendemos preencher essa lacuna com foco no efeito Faraday. Ele
pode ser imaginado como um analogo do efeito Hall considerado em frequéncias nao nulas, e esta
semelhanca foi utilizada em Ref. [50] para conjecturar que o efeito Faraday deve ser comum para
os sistemas de Hall. No nosso trabalho Ref. [1| a rotacao de Faraday foi relacionada & possivel
nao compensacao das partes impares do tensor de polarizacao entre varias geracoes de férmions.
Mais tarde, considerou-se o grafeno descrito pelo modelo de Dirac completo no campo magnético
externo [7].

Nossa abordagem permitiu tanto encaixar muito bem os resultados de [42], quanto investigar
novos regimes, onde a rotacao de Faraday e a absorcao sao bem notaveis. Em particular, revela-
mos a quantizagao do dngulo de Faraday para amostras limpas, e previmos picos de frequéncias

relativamente elevadas.

A outra parte do nosso trabalho é dedicada ao efeito Casimir [51], e em parte se baseia nos
resultados da investigagdo das propriedades dticas de grafeno.

Em separacoes pequenas, proximas ao contato, a intera¢ao entre uma amostra de grafeno
e qualquer corpo solido (condutor, dielétrico, ou outra amostra de grafeno) é devido as forgas
de Van der Waals. Em separacgées maiores, digamos da ordem de dezenas de nano6metros ou
mais, as foras de Casimir, isto é, as forcas retardadas de Van der Waals?, entram em acdo (veja
exemplo [52, 53, 54|). Tais distancias sdo caracteristicas de dispositivos em nano escala onde o
grafeno deve ser de maior importéancia, e esta interagdo mostrou ser importante neste caso [55].

Foi em 1948 que K. Casimir previu [51] uma interacdo atrativa entre um par de placas
metélicas paralelas neutras no vacuo. Casimir também deu uma explicacdo simples, porém
profunda, para a interacao como uma manifestacao da energia de ponto zero de um campo

quantizado. Na situacao ideal, em temperatura nula, por exemplo, nao hé fétons reais entre as

20 nome da forca de “Van der Waals” as vezes é usado como sinénimo de “forca de Casimir”, mas normalmente
se refere ao regime onde os objetos estao suficiente proximos uns dos outros, que a velocidade da luz é efetivamente
infinita, isto é, desprezando os efeitos de retardamento.



placas. Portanto, é apenas o vicuo, isto €, o estado fundamental da eletrodinAmica quantica que
faz com que as placas se atraiam. Notoriamente, é um efeito quantico puro, ndo existem tais
forgas entre as placas (assumidas como sendo neutras) na eletrodindmica classica. E notavel que

este efeito quantico se manifeste macroscopicamente produzindo uma forca finita

728
Fl(a) = T 24044
aqui a é separagao entre as placas, S é a sua éarea, e colocamos i = ¢ = 1. O efeito Casimir tem
sido objeto de medigao experimental preciso, por exemplo [56, 57, 58]. Veja [52, 53, 54| para os
altimos comentarios sobre o status teérico e experimental do efeito.

H4 pontos de vista tedricos complementares sobre esse efeito. De um lado, notamos que qual-
quer material que se acopla ao campo eletromagnético altera o espectro de flutuacoes quanticas
(e térmicas) do campo, efeito que normalmente é chamado de polarizagdo do vacuo. A variagao
resultante de energia depende da posigao relativa dos objetos, levando a forga atrativa de Ca-
simir. De outro lado,, pode-se considerar a causa dessas forcas como sendo cargas e correntes
virtuais, que flutuam dentro e fora da existéncia nos objetos devido & mecéanica quantica.

Esta ultima abordagem foi desenvolvida por Lifshitz, Dzyaloshinskii, e Pitaevskii, e se es-
tendia ao resultado de Casimir para placas paralelas através da incorporagao de temperatura,
permissividade e permeabilidade diferentes de zero em uma férmula geral para a pressao sobre
dois semi-espacos infinitos separados por um intervalo, |59, 60, 61|. Para tal, a energia livre para
duas placas paralelas dielétricas foi relacionada as permissividades dielétricas, para frequéncia
imaginaria. A energia de interagdo das duas interfaces planas paralelas foi expressa apenas atra-
vés dos coeficientes de reflexao dos modos eletromagnéticos transversal elétrico (TE) e transversal
magnético (TM) em cada uma das superficies [62]. Em alguns trabalhos posteriores [63, 64] a
ligagdo entre as duas abordagens foi estabelecida e a generalizagdo da férmula de Lifshitz foi
apresentada. Assim, foi estabelecida uma conexao entre a propagacao classica de ondas EM na
presenca de interfaces de materiais e o problema puramente quéntico do célculo da energia de

Casimir. Vamos explorar essa conexao em toda a sua gléria nos capitulos 5 e 6.

Consideramos a mesma geometria como no efeito Casimir original (2 planos paralelos) com
um plano sendo grafeno e o outro um condutor ideal. Esta configuracao foi considerada primeiro
em [65, 66, 67| utilizando um modelo hidrodindmico para os elétrons no grafeno seguindo [68, 69].
Mais tarde tornou-se claro que este modelo nao descreve as propriedades eletronicas especificas
deste novo material. A interacdo do metal com o grafeno em distancias muito menores do que as
distancias de Casimir foram também investigadas nos artigos [70] usando técnicas de funcional de
densidade. A interacdo térmica de Casimir entre camadas de grafeno foi recentemente calculada
em [71] em uma abordagem do tipo Van der Waals, ou seja, baseando-se nas fungoes de Green
nao-retardadas.

Mais recente, em [72] no ambito do modelo de Dirac quase-relativistico verificou-se que a
interacao de Casimir entre duas camadas de grafeno suspenso se fortalece a temperatura elevada
devido a resposta plasmonica na camada de grafeno. Em outro artigo, Ref. [73], onde o grafeno
foi modelado por uma combinacao de osciladores de tipo de Lorentz, praticamente nenhuma

dependéncia na temperatura da forca de Casimir foi encontrada. Por outro lado, a dependéncia



na temperatura da interacao de Casimir atrai muita aten¢ao devido ao problema néo resolvido de
suas assintotas para os metais em grandes separacoes e temperaturas finitas |74, 75, 76, 77, 78, 79].

Tudo isto exige uma investigagao detalhada do efeito Casimir em sistemas de grafeno com base
em um modelo teéricamente razoavel — o de Dirac. Estudamos o caso de temperatura nula, e
também um mais realista, onde incluimos flutuagoes térmicas, bem como o potencial quimico para
as excitacoes eletronicas em grafeno. Comegamos aplicando a abordagem perturbtaiva da TQC e
expressamos a energia de Casimir como um diagrama de um loop de férmions & temperatura nula.
Em seguida, usamos os coeficientes de reflexdo TE/TM obtidos no Capitulo 3 para investigar
as propriedades da energia livre de Lifshitz. Em particular, mostramos, que em temperatura
nula os resultados de ambas abordagens estdo em uma concordancia razoavel, prevendo a forca
de Casimir entre o grafeno e um condutor ideal a ser por volta de 2.6% da forca entre dois
condutores. Também investigamos em detalhes os casos de temperaturas diferentes de zero.
Demos uma aten¢ao especial ao regime de temperatura elevada (longa distancia) e construimos
rigorosamente a assintota correspondente. Isso mostra que a interagcdo de Casimir entre uma
amostra de grafeno e um condutor paralelo, neste caso, tende a ser apenas metade da interagao

entre dois metais — uma forca surpreendentemente forte para um material monoatémico.

Os resultados aqui apresentados foram publicados em uma série de artigos escritos pelo aluno

e supervisor com coautores [1]-[7].

O trabalho esté organizado da seguinte forma.

Comecamos lembrando o leitor do modelo de ligacao forte para o grafeno, e derivando a apro-
ximagao de continuo de baixa energia no Capitulo 2. Em seguida, investigamos as propriedades
6ticas de camadas de grafeno derivando no Capitulo 3 as expressoes gerais para os coeficientes
de reflex@o e transmissao. Estes coeficientes ndo apenas descrevem a propagacao da luz cléssica
no sistema, mas também podem ser utilizados no calculo do efeito Casimir nos Capitulos 5 e
6. No Capitulo 4, investigamos as propriedades Oticas de amostras de uma monocamada de
grafeno no campo magnético externo. Nos realizamos a comparacao das previsoes do modelo de
Dirac com experimento, bem como previmos novos regimes, onde a rotagao de Faraday é ainda
macroscopica.

No Capitulo 5 estudamos a interacao Casimir entre a amostra de grafeno suspenso e o condu-
tor ideal & temperatura nula. Finalmente, no Capitulo 6 realizamos uma investigacao detalhada
da dependéncia na temperatura da interacao de Casimir em tais sistemas revelando em particular
suas assintotas de temperaturas altas.

Concluimos o trabalho com um resumo onde todos os nossos principais resultados sao des-

critos

No que se segue adotamos h =c = kp = 1.
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Capitulo 2

Descricao da TQC do grafeno

2.1 Do Modelo de ligacao forte até a EDQ 2 + 1-dimensional

Nesta secao vamos rever rapidamente a construcao de Lagrange para quase—particulas em grafeno

no limite do continuo de baixa energia. Assim, vamos seguir [44].

2.1.1 Modelo de ligagao forte

Os atomos de carbono no grafeno estao dispostos em um reticulo hexagonal, ver Fig. 2.1 a. Ele
pode ser descrito em termos de dois subreticulos triangulares, A e B, que s3o inequivalentes

cristalograficamente. Uma célula unitéria de todo reticulo contém dois 4tomos, um do tipo 4 e

]

sao translagoes primitivas, a — constante de rede. O correspondente reticulo reciproco cujos
vetores sdo by = 2(1,1/v/3) e by = 25(1,—1/v/3) é mostrado na Fig. 2.1 b bem como a

zona de Brillouin reduzida (simétrica e estendida). Os vetores reciprocos satisfazem a relagao

um do tipo B. Os vetores

a; - bj = 27‘(’(5@‘.

Qualquer 4tomo A na posicdo n = ajni + asne, onde ny, no sdo inteiros, é conectado a seus

Figura 2.1: (a) Reticulo hexagonal de grafeno construido como uma superposicao de duas grades
triangulares A e B, com vetores de base aj 2 para reticulo A e vetores d;, ¢ = 1,2, 3 conectando
A a B. (b) O hexéagono ¢é a zona de Brillouin (ZB), e o diamante é a ZB extendida do reticulo
hexagonal. Os vetores de reticulo reciproco sao by e bo.
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vizinhos mais préximos em sitios B por trés vectores §;:
51:(a1—a2)/3, 52231/3—}-232/3, 532—51—52:—231/3—32/3. (2.2)

Os atomos de carbono no plano do grafeno estao conectados por ligagoes—o fortes covalentes
ao longo destes vetores devido a hibridacdo sp? dos orbitais atomicos 2s, 2p,, 2py. Os orbitais
2p. () s@o perpendiculares ao plano e tém uma fraca sobreposi¢ado. No modelo mais simples, se
supoe que esses elétrons fracamente acoplados podem ‘pular’ de um atomo (no ponto n) para um
dos seus trés vizinhos mais proximos (seguindo um dos vetores 6;). Esse salto pode ser descrito
por um parametro tnico de energia, ¢, enquanto a interagao spin—érbita pode ser negligenciada
neste nivel de anélise. H4 uma deducao mais detalhada e rigorosa, baseada nas propriedades de
funcoes de Bloch, veja p. ex. [18, 80|, mas para nossos propositos, esta abordagem ¢é suficiente.

Portanto, vamos comegar com a descrigdo de ligagdo forte mais simples para orbitais m do

carbono em termos do Hamiltoniano

H=—t Z [a;fl’gbm_(;ﬂ +c.c.} , (2.3)

nﬁi,a

onde t ¢ o parametro de salto para o vizinho mais préximo, e an, € bn sa0 0s operadores de
criagdo de elétrons no sitio n com spin o =1, | nos subreticulos A e B respectivamente. Note
que consideramos um modelo 2D.

Na representagao de momento, transformamos os operadores dos elétrons como aniso, —

¢*%4,(k), e o hamiltoniano H se torna,

d?k
"= EJ:/ZB (2m)?

com ¢p(k) = —t) 5 e = _¢(k)e*(®), Na base (2.1) obtemos

i _( 0 ¢k)
T3 (K)HY,(k), H—( S0 0 ) (2.4)

¢(k) = _teik(81*a2)/3 [1 + e’ikHQ + efikali|

— ¢ [exp (/%) +exp (—é\%) 2 cos k;a] (2.5)

e, portanto

ka ky 3k
e(k) = t\/l + 4 cos? TG + 4cos 22 cos V3 vt (2.6)

2 2

Por conseguinte, o espectro de excita¢oes das quase particulas tem duas ramificagoes (bandas)
com a dispersao [85] F1+ = +e(k) mostrados na Fig. 2.2.

Na Eq. (2.4) introduzimos os espinores

Yo (k) = ( o (k) ) (2.7)
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Figura 2.2: A estrutura de bandas de energia do grafeno. Bandas de valéncia e condugao
encontram-se em seis pontos K.

a
onde os operadores Y, (k) sdo a transformacao de Fourier do spinor Y, (n) = ( e ):

d’k
Yo(n) =VS [ ——5 ™ (k). 2.8
s(n) Y& B (271_)26 o (k) (2.8)
Aqui S = v/3a?/2 é a area de uma célula unitaria e a integracio nas equacoes (2.4) e (2.8) ocorre
sobre a zona de Brillouin extendida.
A dispersao e(k) é linear proximo aos seis pontos—K nos cantos da ZB hexagonal K =

+27/a(1/3,1/V/3), £27/a(2/3,0), £27/a(1/3, —1/+/3) (consulte a Fig. 2.2)
E+(p) = thvp|p|,

onde o vetor de onda p = (p1, p2) agora é medido a partir dos pontos-K e a velocidade de Fermi
¢ vp = /3ta/(2h). Seu valor experimental [26, 27| ¢ v ~ 10%m/s.

Como apenas dois pontos-K sado inequivalentes (todos os outros podem ser obtidos por trans-
lacao), no que se segue, podemos selecioné-los para serem Ky = +27/a(2/3,0) (ver Fig. 2.1 b),

para que eles fiquem dentro da ZB extendida.

2.1.2 O Hamiltoniano de Dirac e o Lagrangiano do grafeno

Em torno desses dois pontos K, a fun¢ao (2.5) pode ser expandida como ¢(Ki++p) = thvp(p1F

ip2), para que o Hamiltoniano (2.4) seja linearizado [17, 18]. Em termos de espinores de 4
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componentes ¥, (p) construidos a partir de dois espinores para os pontos K

as(K4 + p)
[ TkyoP) | _ | b(Ki+DP)

¥o(p) = ( Tic o (p) ) | o ip | (2.9)
ag(K- +p)

a versao linearizada do Hamiltoniano (2.4) adquire a forma

K, A K.B K_B K_A
d*p t Dy + ip 0 0 0
Hy = ho Ul Y U, 2.10
0 FZU:/CD (2m)2 (P) 0 0 0 —pe + ipy (p) (2:10)
0 0 —Px — Z‘py 0

A integragdo na Eq. (2.10) é feita sobre o cone de Dirac (CD) e o cut-off de energia que

preserva o numero de estados é

_ Qp  hvp |47 N
W_hvm/ﬁ_ - 1/\/g_\/m/§t~2.33t, (2.11)

onde Qp = (27)2/S ¢é a area da ZB.

Para concluir o mapeamento do modelo de ligacao forte do grafeno na EDQ, notamos que, em
termos de matrizes gamma, o Hamiltoniano (2.10) pode ser dividido em um par de representagoes
espinorias bidimensionais da algebra de Clifford em 2+ 1-dimensdes. Eles diferem entre si apenas
pelo sinal global. Constatamos também que a somatoria sobre o indice de spin real ¢ s6 d4 uma
degeneracao adicional de 2 vezes. Assim, o numero total de ‘espécies de férmions’ no grafeno sao
4 — duas representagoes inequivalentes da algebra de Clifford vezes dois spins. Para cada um
deles o hamiltoniano toma exatamente a forma de Dirac

2
Hy = hop /DC éf;ﬂ(p) (v'p1 +7*p2) ¥ (p), (2.12)

onde introduzimos o espinores conjugados de Dirac ¢(p) = ¥T(p)7". As matrizes 7* com i =

0,1, 2 satisfazem as relacoes de anticomutacao usuais

10 0 —1 0 i
70:( 0 1)’ 712(1 0 ) 72:<z' 0)’ (2.14)

A partir do Hamiltoniano (2.10), podemos construir de forma padronizada a densidade La-

escolhemos

grangiana. Em representagdo de coordenadas, este toma a forma de

L =P(t,r) [iv" Do + ivpy' Dy + ivpy* Do ¥(t,1). (2.15)
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Com D; = 0; +ied;, i = 0, 1,2 introduzimos, explicitamente, a interacdo com o campo eletro-
magnético do tinico modo possivel a preservar a invaridncia de calibre. Note a dependéncia na
velocidade de Fermi v, que substitui no grafeno a velocidade padrao da luz c.

A explicacao teorica dos experimentos bésicos [26, 27] foi fundada sobre a Lagrangiana de
Dirac (2.15), provando assim que quase particulas de Dirac existem sim no grafeno. Para campos
magnéticos menores de 10T, ndo é necessario incluir o termo Zeeman [81]. No entanto, para
campos mais elevados a interacao entre quase particulas no grafeno pode desempenhar um papel

importante, ver |81, 82, 83|.

2.2 Teoria efetiva para o campo eletromagnético

Nesta segao construiremos a teoria quantica efetiva para o campo eletromagnético em aproxima-
¢ao de um loop. Para tal utilizaremos o formalismo da integral funcional baseado na acao de

Dirac discutida na parte anterior do trabalho.

2.2.1 O modelo

Vamos agora formular o modelo. Supomos que uma tnica camada de grafeno é colocada em
x3 = 0, enquanto o campo eletromagnético se propaga no espaco ambiente 3 4 1-dimensional.
A interagado de quase—particulas fermionicas no grafeno com campo externo EM é implementada
em uma forma minima que é invariante de calibre. Assim, seguindo (2.15) o funcional completo

de acao do sistema em questao é dada por

1 4, 2 3, 7
S——4/dwa,—l—/dxz/J(]D—A—i-...)z/J (2.16)
aqui F),, representa o tensor padrdo de campo EM F,, = 8,4, — 0,4, d®z = dz’dx'dz?,
d*r = d3xda?

D=ij—eh,(z* =0) (2.17)

n =Y . matriz mma n Hrmu ima sao redimension r in
onde @ = 4,0, etc. As matrizes gamma nas formulas acima sdo redimensionadas refletindo a

diferenga da velocidade da luz no interior das amostras de grafeno

=9 A=y B =-0)? =1 (218)

Como mencionado anteriormente, existem quatro espécies de férmions no grafeno. Para levar
isso em conta pode—se considerar as matrizes gamma como sendo 8 X 8, como uma soma direta
de quatro representacoes 2 x 2. No entanto, no nosso nivel de analise (sem nenhuma interacao
explicita entre espécies) representagoes diferentes resultardao em previsoes iguais. Portanto, leva-
mos em conta a degeneracao correspondente através da introdugao de um fator de multiplicidade
N = 4 nas férmulas apropriadas.

A acdo de Maxwell é normalizada de tal forma que

€2 = dna = 4—7T
137

(2.19)
Os pontos em (2.16) denotam outros parametros, como potencial quimico, ou campo magnético

15



externo, consulte [44] para uma lista bastante completa de intera¢oes permitidas e explica¢oes
do seu significado fisico. Nos capitulos a seguir, vamos considerar o papel de alguns desses
parametros.

Até agora, mantivemos explicitamente somente o parametro de massa A para enfatizar a
importancia da descrigdo da TQC do grafeno. O valor de A e mecanismos de sua geracio estéo
sob ardua discussao [24, 25, 43, 45, 46]. Ainda assim, é geralmente aceito que o limite superior
de A seja por volta de 0.1eV, mas é provavelmente muito menor. Devido ao tamanho pequeno
da massa, as quase— particulas apresentam um comportamento relativistico a energias bastante
pequenas, e este faz da TQC uma linguagem mais adequada para descrever o grafeno do que a

mecanica quantica.

2.2.2 Acao efetiva

As propriedades do campo eletromagnético (ambas classicas e quanticas) na presenga de uma
unica camada do grafeno pode ser deduzidas a partir da funcao de particao (o gerador funcional

das fun¢oes de Green) que, no formalismo da integral funcional, é dado por
Z=N / D[Ay)] € (2.20)

com S de (2.16). A integracao aqui ocorre sobre todas as possiveis configuragoes do campo, e N é
uma constante de normalizacdo apropriada. Dependendo da natureza do problema em questao,
pode—se decompor o potencial eletromagnético em uma parte classica e em outra flutuante,
consulte (2.28), ou equipar o potencial EM com condigoes de fronteira. Assim, ao considerar no
Capitulo 5 o efeito Casimir entre grafeno e um metal ideal, vamos impor as condi¢oes de fronteira
em 23 = a

Aplpimq = Allgsmg = Ao|ps—q = 03A3|3-, = 0. (2.21)

Em qualquer caso, para a definicdo adequada do integracao fucnional, tem—se que realizar a
fixacao de calibre. No entanto, no caso a ser considerado, pode-se usar a calibre de Feynman
onde nao aparece nenhuma contribuicdo dos campos fantasmas.

Para obter uma teoria efetiva para o campo EM, deve—se primeiro eliminar via integragao os

graus de liberdade férmionicos
Z=N' / DA (-1 Fi AT (A) (2.22)

onde formalmente

1 (det(ia - A- eA)) _ (2.23)

PA) =5 e — &)

i
Para definir o determinante funcional primeiro notamos, que

det(i — A —ed) 1
n det(ié}—A) =Trln <1_i(‘3—AeA>’
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0 que nos permite expandir essa expressao assumindo que o campo eletromagnético é pequeno

Tr1n< - AeA) <w“§ AeA) (wﬁl A Auﬂ AeA) : (2.24)

O primeiro termo desta expansao — o diagrama de tadpole, pode ser renormalizado para zero

(tal possibilidade ¢ garantida pelo teorema de Fari). Entdo, para a agdo efetiva, temos na

aproximacao quadratica

) = g (G aedaed) - “Q”‘

3
- . / %Am@)Hm"(p)An(—p) (2.25)

O operador de polarizagao, I[I""(p), em linguagem diagramética é um loop de férmions em 2+ 1
dimensoes, como mostrado acima. Para obter detalhes sobre notagoes diagramaéticas consulte
[114].

No espaco de impulso ele pode ser representado como

1" (po, p) = i€ /dg:)q tr (S(qo,q) S(qo—po,q—p)in)7 (2.26)

onde S denota o propagador de férmions. Para as quase—particulas no grafeno, é dado por

q070 — vrg — A
o + i€ sgngp)? — vaq? — A2’
q Zng jale|

S(q0.a) =D ' |a,—0 = — (2.27)
onde introduzimos a prescricao—e de Feynman. Note que, devido a natureza quase-relativistica
das excitagdes no grafeno, S também depende na velocidade de Fermi vp. Aqui ¢/ = (¢}, ¢?),
d=""q+7¢.

Nas secoes a seguir estaremos interessados no espalhamento da luz por uma folha de gra-
feno, colocada em um forte campo eletromagnético externo. Neste caso é conveniente dividir o

potencial eletromagnético (2.23) em um campo de fundo e uma parte de flutuagoes quanticas
b
Ay — A+ Ay (2.28)

No caso do efeito Faraday a parte do fundo AE descreve um campo magnético constante B
perpendicular a placa de grafeno, enquanto A, sdo os fétons. A parte de fundo tem de ser levada
em conta exatamente, enquanto a expansao em (2.24) é em ordem de A,,.
Assim, o operador de polarizacdo II,,, torna-se dependente de AP através do propagador de
fermions S = (Jp(AP))~?
1) 107 (p, 27).

2.2.3 Operador de polarizacao

O operador de polarizagao foi calculado em intimeros artigos, para muitos conjuntos de para-
metros diferentes, comegando com [84], e mais recente em, e. g., |25, 43, 45, 46], também veja

abaixo. O interesse original neste problema de TQC tem sido motivado por uma investigagao

17



tedrica da anomalia de paridade — um fendémeno especifico para sistemas em 2 + 1 dimensoes.
E caracterizada pelo aparecimento, no caso sem massa, A = 0, de um termo de paridade impar
(de Chern-Simons, consulte (2.29)) no operador de polarizagao, apesar da acao original (2.16)
ser par neste caso.

Para os férmions quase-relativisticos no grafeno, a estrutura tensorial do operador de polari-
zagao pode ser deduzida a partir de fundamentos gerais. Na verdade, devido & transversalidade

(invaridncia de calibre) e da simetria de Lorenz, ele deve ter a seguinte forma

a o PP o ks
" = — oy {<I>(p) (g” - > + wﬁ(p)e]’”pk] U (2.29)
vE D
aqui €/¥! & o tensor de Levi-Civita, €' = 1. A partir de (2.16) é claro que, devido & presenca

da velocidade bidimensional efetiva da luz vp, corregoes quanticas devem depender do momento
redimensionado p em vez de p. Isto se reflete na construcgao dentro dos parénteses em (2.29) que
reproduz a estrutura padrao tensorial do tensor de polarizacao, mas com p substituido por p. O
fator v;Q aparece devido & relacio d3q = UEQd?’(j para a medida de integracao sobre o momento
de loop. Os redimensionamentos globais nj* do operador de polarizacao aparecem desde que
o potencial eletromagnético também seja multiplicado por matrizes gamma redimensionadas
(2.18), veja (2.17). Vale a pena mencionar que o tensor de polarizagdo ¢ transversal em relacao
aos momentos nao-redimensionados, p,II""(p) = 0, como esperado da invariancia de calibre
“usual” do modelo.

As funcoes ® e ¢ dependem do modelo e podem tomar valores complexos. A forma exata
das fungoes ®(p) e ¢(p) tem sido considerada em vérios modelos e em varios casos particulares,
alem dos trabalhos mencionados encima consulte também [86, 87, 88]. A funcao ® foi pela
primeira vez calculada explicitamente no ambito da EDQ em 2+ 1d em [84]. Em conexao com o
grafeno ela foi apresentada em [25] para um modelo EDQ semi-relativistico reduzido contendo
trés parametros (massa, temperatura e potencial quimico). Mais tarde ela foi generalizada para
incluir também a taxa de espalhamento e o campo magnético externo em [43|, e recentemente
rederivada em [46].

No caso mais simples, as fungdes ® e ¢ em (2.29) sdo dadas por

_ 2Ap — (p* + 4A%)arctanh(p/2A)
= %
_ 2Aarctanh(p/24A) ,

p

®(p)

: (2.30)

¢(p) (2.31)
aqui p = ++/p;p’, e assumimos A > 0. Lembramos que o termo —1 em (2.31) é um resultado
da subtracdo de Pauli-Villars, que é necessaria para restaurar completamente a invaridncia de
calibre da agao efetiva [86].

Previsoes para a absorcao de luz na parte visivel do espectro com base em calculos da parte
par da func¢do de polarizacao neste modelo mais simples ja estdo em um bom acordo com os
dados experimentais [31, 89|, ver também Capitulo 3 abaixo. Para consideragoes do Capitulo 4
precisamos também de um modelo mais complicado descrevendo os processos 6ticos em amostras

realistas, em especial onde h& uma densidade nao nula de portadores de carga no grafeno e a

18



temperaturas diferentes de zero.

No ultimo caso é preciso dois componentes independentes para a definicado completa da parte
par do operador de polarizagao. Na presenca de um meio caracterizado pela velocidade u tem—se
[90]

™ = —ng" [HffA(po, p) + Pl B(po, p)] ' (2.32)
F

ji_ﬁjﬁi

P

[)jﬁi ﬁjui+ujﬁi+ wu’

)
z (pu) (pu)?”

Hji:g
0 7

Ji
It =

onde A, B sao funcoes escalares.
Na referencial de repouso de meio u = (1,0, 0), as fungdes escalares A, B podem ser expressas
através do componente temporal do operador de polarizacao e seu trago, da seguinte maneira

(p3 = p§ — P, P3 = 1 — vEP?)

2 1 2 4 52

A = %HOO + Htr; B = R0 <p3 2p3H00 + Htr) . (233)
p VP p

Claramente, podemos expressar A, B por meio de qualquer par de componentes de II. Escolhemos

IT;, = IIT" and IIgp por conveniéncia em célculos futuros. O célculo do operador de polarizagdo

em diversos sistemas de grafeno ja foi apresentado em artigos diferentes. Por isso, vamos s6

esbocar a derivagao de seus componentes quando necessario.
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Capitulo 3

Propriedades 6ticas de uma

monocamada de grafeno

Resumindo o que foi dito na segdo anterior, podemos concluir que a dinamica do campo EM na

presenca de grafeno em aproximacao linear pode ser descrita pela seguinte acao efetiva

1
S = -1 /d4xF5V + /d4xd4y5(x3)5(y3)AM(:L‘)H’“’(y —xz)A,(y) (3.1)
Aqui estendemos IT até uma matriz 4 x 4 definindo II% = I173 = 0. Variando esta acdo em relacio
ao potencial EM A,,, obtemos equacoes modificadas de Maxwell. Na superficie do grafeno, 23 =0,

elas recebem uma contribuigao singular
O FH + 5(953)H””Ap =0 (3.2)
Matematicamente, este potencial de fungao—delta é equivalente a impor as seguintes condi¢oes

Aples=10 = Aples=—o (3.3)
(63‘4#)’:83:-&-0 - (83AH)‘x3:—0 = HMVAV’;U?’:O : (3.4)

no potencial EM na superficie do grafeno. Ao passo que fora do grafeno o potencial deve obedecer
as equacoes livres de Maxwell.

O mesmo termo de funcao—delta nas equagoes de Maxwell também pode ser interpretado como
uma corrente planar. Em seguida, a condutividade AC, isto é um coeficiente de proporcionalidade
entre a corrente j e o campo elétrico E, j, = 04, Ep, manifesta-se como

Hgp(w)

1w

Oab =

onde a,b =1,2. Esta relacao, em que o operador de polarizacdo é considerado independente do

momento planar espacial, ou seja descrevendo o caso de incidéncia normal, pode ser invertida

ik o 70(w) 0
II (w,p = O) = ( 0 iw ((WbO'mm(W) + eabamy(w)) ) . (3.5)
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Aqui 8% e €% s30 simbolos bidimensionais de Kronecker e Levi-Civita, respectivamente. Calcu-
lando explicitamente os componentes correspondentes de (2.26) encontraremos as duas conduti-
vidades AC, diagonal e de Hall — consultar secdo 4.2. O componente temporal, 7°(w), vai ser
irrelevante em nossas outras consideracoes.

Nas segoes seguintes vamos revelar a conexao entre os componentes do operador de polariza-
¢ao (ou, equivalentemente, a condutividade) com propriedades o6ticas do grafeno. Consideramos
véarios casos de propagacao de ondas eletromagnéticas e deduzimos os coeficientes de reflexao e

transmissao. Os resultados deste capitulo foram usados em todas as publicagoes [1]-]7].

3.1 Propagacao de ondas linearmente polarizadas

Vamos comecar considerando uma onda plana propagando ao longo do eixo z = 23 desde 23 =
—o0 com a polarizacio inicial paralela a x = 2!, que esté sendo refletida por e transmitida através
de uma amostra de grafeno. Em um campo magnético a condutividade de Hall do grafeno o, é
diferente de zero. Portanto, no caso geral ambas polarizagdes nos eixos = e y estarao presentes

na luz transmitida. Neste caso

A= Wt { e ePs* 4 (raz€1 + rmyey) ez 2 < () (3.6)

(tre€s + tzyey) e'Ps? z>0

onde e, , sdo vetores unitarios na direcao x, y respectivamente. As equagoes livres de Maxwell

fora de z = 0 implicam ps = w. Para tais ondas as condigoes (3.4) se simplificam,

Aa|z=+0 = Aa‘z:—O (37)
(02 A0)s—s0 — (D2Aa)se—o = a | B(K)O + iwd(k)e, b] Ay, (3.8)
onde usamos II de (2.29), a,b = 1,2, ¢; 2 = —e, ! = 1. Substituindo aqui (3.6) e resolvendo o
sistema de equacoes lineares, podemos encontrar os coeficientes de transmissao e reflexao
2(0zz +2)
tyx = p) p)
(0$$ + 2) + G:J:y
b = —20.y
Ty — (0_:m7 +2)2 _i_o_%y )
Tee = tog — 17 Toy = txy . (39)

onde também levamos em conta que 0, = ia®/w, 04,y = ap como segue a partir da compara¢ao
de (3.5) e (2.29).

A amplitude da onda transmitida é apenas a soma das intensidades nas duas polarizacoes,
T= ’tm‘Q + ‘tcry|27 (3.10)
e pode ser expandida em poténcias de o (equivalentemente, em poténcias de condutividade)

T ~1—Reoy, +0(a?), (3.11)
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Figura 3.1: Polarizagdao da onda transmitida

Isso significa que h& uma absor¢do no modelo em ordem linear em «, que estad de acordo com
o experimento [31, 89]. Em todas as ordens de a a condigdo de conservagio do fluxo |rz.|* +
|7“gcy|2 + |teel® + |tgcy]2 =1 vale, se ambos 0, € 0gy forem reais.

Vamos estudar a rotacao do eixo de polarizacao. No caso genérico a onda transmitida tem

uma polarizacdo eliptica, ver Fig. 3.1. A relagdo entre os semieixos da elipse é dada por

sl —ls.| _ Tmog,

Tl =Tz T (3.12)
enquanto o angulo com e, é
= g o = — g P RO O(a?). 513
Notemos ainda que
foy = %tm- (3.14)

A onda transmitida é linearmente polarizada se a relacao tg4/tsy € real. Isso acontece exatamente
se Im 0, = Im o,y = 0, mas em ordem principal em « ¢ suficiente requerer Im o, = 0. O angulo
entre o campo elétrico da onda transmitida e e, ainda é dada por (3.13).

Os resultados da secao permitirdao uma estimativa aproximada da rotacdo de Faraday no

grafeno que realizamos na segao 4.1

3.2 Grafeno sobre um substrato

Uma situagdo um pouco mais complicada é encontrada investigando a amostra de grafeno sobre

um substrato de espessura finita d.
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A intensidade da luz medida depois de passar pelo grafeno, substrato e um polarizador

rotacionado por um angulo ¢ em relagao ao eixo = é dada por [91]

_ ‘tmz‘Z + |tmy’2 ’txm‘Q — ‘tmy|2
2 2

Iy cos 2¢ — Re(t,,t5,) sin 2¢, (3.15)
onde t;; .y sa0 os coeficientes de transmissao de polarizagoes nos eixos x e y, respectivamente.
O angulo em que a expressao (3.15) atinge o seu maximo como uma fun¢ao de ¢ da o angulo

0 de rotacao da polarizacgao
1 2Re(tzzty,)
f# = —— arctan

Y/ 3.16
g et (3.16)

enquanto a transmissao total é dada pela mesma expressao (3.10).
Resolvendo (3.4) com II definido por (3.5) juntamente com a condicao padrao na interface

de vacuo com dielétrico em z = 23 = d, obtemos

id(ns—1)w Az id(ns—1)w AZ/ (317)

ter = —4nge —_—, tey = 4nge —

onde

Ay = (ng — D)(ng — 1 — 040)eXms — (ng + 1) (ns + 1 4 042)
Ay =y (ns + 1+ (ng = 1)) | (3.18)

ns € o indice de refragdo do substrato (sem absorgao).

Tanto o dngulo de rotagdo da polarizagdo quanto a transmissao oscilam rapidamente com
frequéncia w (ou com a largura do substrato d). Este efeito ¢ chamado de oscilagao de Fabry—
Perot. No entanto, em muitos casos as oscilacoes sao borradas devido a baixa resolugao das

medigoes, ou devido as outras fontes de incoeréncia. A intensidade média pode ser obtida

s
wng *

integrando (3.15) em d sobre o periodo das oscilagoes, d, =

Assim, temos

1 8 Re(0z207,) + 4(n? + 3)Reoyy
f = —= arctan 5 3 5 5 5
2 12022 + 12 + 3|2 — 4]0gy|? — (2 — 1)
~ 8n?2 8n?2
T = 5 + 5 3.19
FREETRERS PR TR (319)

onde a+ = (ns + 1)(ns + 1 4 04 £ i04y), b+ = (Ns — 1)(ng — 1 — (0we £ i04y)), T foi primeiro

obtido em [40]. Sem o grafeno, a transmissao do substrato puro é

2ng
To = . 3.20
071 n?2 ( )

Mais tarde devemos usar a transmissao normalizada
T=T/Ty, (3.21)

que melhor descreve as caracteristicas proprias do grafeno.
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Para obter as expressoes de primeira ordem em a mantemos apenas os termos lineares na

condutividade
T ~1-2fReoys, 6 ~ —fsReoyy (3.22)
onde o coeficiente f5 lé—se
2
ni +3
= . 2
s 4n? +4 (323)

Para reproduzir o caso do grafeno suspenso coloca-se ny = 1 (i.e. f; = 1/2) para obter

_ |0m+2|2+|0xy‘2
|02, + 02, + 404 + 4%
1 2+ 04z + 104y

0=—- 3.24
2arg2 + Opz — 104y ( )
enquanto em ordem linear na condutividade, as expressoes sao
1
T ~1— Reoyy, 0 ~ —iReazy. (3.25)

Ambas expressoes coincidem com aquelas obtidas na segao anterior (3.11, 3.13).
Os resultados desta se¢do serdo cruciais para a consideragao do efeito Quéantico de Faraday

no Capitulo 4 e para comparacao das previsdoes do modelo de Dirac com os dados experimentais.

3.3 Propagacao dos modos de TE e TM

De forma anéloga podemos considerar a propagacao de outros modos de luz linearmente inde-
pendentes. Em particular, para o calculo do efeito de Casimir, no Capitulo 5 precisaremos de
modos eletromagnéticos chamados de transversal elétrico (TE) e de transversal magnético (TM)

[92]. Em caso de propagagao ao longo do eixo z, o modo TE é definido como

E = (—p2e; + p1ey)po®(2) (3.26)

H = i(pre; + p2ey)®'(2) + e.(pf +p3)2(2) (3.27)
e o TM como

E = i(p1e; + pae,)®'(2) + e.(p] + p3)®(2) (3.28)

H = (p2e; — p1ey)po®(z) (3.29)

onde e, . sio vetores unitarios. Um fator global de exp(i(zpy + xp1 + yp2)) foi omitido por
simplicidade.

Para definir os dados de dispersao nos setores TE e TM, tomamos os potenciais na forma

eP3? 4 rpge 3 2 <0 e 4 roye” 3% 2 <0
O =9 ’ @Y = . ’ (3.30)
trge3?, z>0 trme??*,  2>0

Os coeficientes de reflexdo e transmissao sao definidos pelas condi¢oes (3.4) onde manteremos
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apenas a parte par do operador de polarizacao relevante para os calculos do efeito Casimir. Vamos
reescrevé-los em termos dos campos EM E, H.
Em primeiro lugar, podemos constatar que desde que o potencial seja considerado suave na

fronteira, podemos reescrever a parte esquerda de (3.4) como

H,
0. 40 =N || 1y || =N [Py (3.31)
E;

onde os colchetes indicam salto da funcao correspondente sobre a fronteira z = 0, e

0 0 -1
N = 0 1 0
-1 0 0

Do lado direito, podemos extrair os componentes de campo da seguinte forma

" A, = M, MM A, (3.32)
onde M ¢ escolhido de tal forma que
E;
MMA = E, | =Fg. (3.33)
H;

Como estamos interessados em considerar o grafeno em temperatura diferente de zero e na
presenca do potencial quimico, escrevemos o operador de polarizagao de acordo com a defini¢ao
(2.32), para obter

] P P2 0 iv? p’p1 —p'p2 0
mn — = —p 0 V22 , I = 155 —pop?  popip2 O |,
0 Po —v%pl —DPop1p2 Pop% 0

enquanto para M obtemos

-p1 po O
MU =il —py 0 po
0 -p2 m

Assim, finalmente chegamos & condi¢do em termos de campos
[Fy] = NTIFg (3.34)

desde que N2 = 1. Agora substituimos aqui os campos decompostos nos modos TE e TM e com

algum trabalho obtemos
A 2ip3

= - t - .
2ips — A" T 2ipy— A (3:35)

'TE
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p3(A —vip*B)
2ip% — p3(A — v4p*B)’

- 2ip3
2ip3 — p3(A — vEp®B)’

TTM = — trm

Para o uso posterior na férmula de Lifshitz (6.4) para a energia de Casimir, também se pode

reescrever os coeficientes de reflexdo em termos de componentes do tensor de polarizagao

__ p3lloo g = P3llgo + p°Tl
p3lloo + 2ip?’ p3lloo + p2(Ilyy — 2ip3)

rTM (3.36)

Ressaltamos que aqui estamos trabalhando com amostras isoladas de grafeno. Caso contrario,

o substrato vai contribuir para os coeficientes de reflexao.
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Capitulo 4
Efeito Faraday Quantico

Neste capitulo aplicamos as previsoes do modelo de Dirac & descricao de um experimento recente
sobre rotacao gigante de Faraday em regime de ressonéancia ciclotron [42]. Prevemos também
outros regimes quando os efeitos sao bem pronunciados. A dependéncia geral da rotagao de
Faraday e da absorgdo nos virios parametros de amostras é revelada para o grafeno suspenso e
epitaxial.

Como foi mostrado no capitulo anterior, as propriedades éticas tanto de grafeno epitaxial
quanto do suspenso podem ser expressas através dos componentes do operador de polarizacao,
que codifica todas as informagcoes necessarias das amostras e configuragdo experimental. Assim,
primeiro deveremos calcular o operador de polarizacao no caso de um campo magnético constante
perpendicular ao plano do grafeno, e para amostras de grafeno idealmente limpas e reais. Isso
nos permitird investigar na Secao 4.3 a rotacao de Faraday e transmissao de luz, realizando o
ajuste dos dados experimentais existentes e prevendo novos regimes.

Os resultados desta segao foram publicadas em [1, 7].

4.1 Estimativas gerais

Para estimar a ordem de grandeza dos efeitos de rotacao da polarizagdo podemos comecar com
0 caso mais simples de um tnico férmion massivo em 2 4 1 dimensdes em temperatura nula. A

rotagao da polarizagao e a transmissao sao dadas por (3.11) e (3.13),

Reoy,y

6~ 5

+0(a?), T ~1-Reo +0(?).
enquanto as condutividades devem ser expressas através de (2.30,2.31) apos a identificagdo oz, =
i /w, 0py = .

Uma simples analise mostra que ambas 0., € 04y 530 reais para w < 2A e complexas para
w > 2A. Assim, produz-se a absor¢ao, que se inicia em w = 2A. Os efeitos de absorcao e de
rotagdo da polarizagdo sao suficiente pequenos (para que se possa usar uma expansao em )
para todos os valores de w, exceto para uma regido estreita em torno de w = 2A. Contudo é
provével que efeitos grandes serao mitigados em um modelo mais realista. Em baixas fregiiéncias,
w <K 2A, a fungdo o,y desaparece e os efeitos de rotacao da polarizagao se tornam insignificantes.

PAra freqiiéncias, w > 2A, temos 0, ~ —am/2 e 04y ~ —a. Levando em conta o nimero
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real de espécies de férmions utilizados para a descri¢ao correta das quase particulas do grafeno,
consulte [43], vemos que a espressao (3.11) no regime de alta frequéncia é de perfeito acordo com
os resultados experimentais [31, 89]. Por outro lado, o angulo de rotagdo neste limite é 6 ~ /2
que estd bem acima do limite de sensibilidade de modernos dispositivos 6ticos. Fenomenologica-
mente os valores aceitaveis do parametro de massa (intervalo de energia, potencial quimico, etc.)
para muitos sistemas reais é no maximo da ordem de 0.1eV. Portanto, se existe uma parte de
paridade impar da acao efetiva, os efeitos de rotacao da polarizacao devem ser bem detetéaveis ja
na parte visivel do espectro.

Em quais condi¢Ges poderiam os efeitos descritos acima se realizar? Uma possibilidade bas-
tante especulativa é que os termos fmpares possam aparecer sem um campo magnético externo.
Tal possibilidade foi ja estudada no artigo pioneiro por Haldane [20]. Note que mesmo um nao-
cancelamento de partes impares relativamente mindsculo entre as espécies diferentes de férmions,
tao pequeno quanto 10% de (2.31), ja deve ser detectével com técnicas experimentais dos dias
de hoje. Além disso, existem sistemas bidimensionais sem simetria de reflexdo, como os filmes
de algumas camadas de grafeno [93], onde ndo ha nenhum motivo particularmente bom para
esperar este cancelamento.

No entanto, o mais natural é pensar em um sistema de paridade par classico no campo
magnético externo. Neste caso, a presenca do termo de Chern-Simons e, consequentemente,
de rotacao da polarizacdo parece ser inevitavel. Na verdade, a acao efetiva para férmions no
grafeno na presenca de um campo magnético constante com certeza contém um termo de Chern—
Simons para este campo [105]. Por outro lado, os célculos diretos do operador de polarizagao no
campo magnético externo (feito em |43| para o caso da parte espacial do momento externo nula)
mostra explicitamente a contribuigdo de Chern—Simons (compare com a parte direita de (3.8)
efetivamente definindo a condutividade em nosso modelo com (A4), (A8) of [43]). A rotagao
da polarizagdo devido a efeitos quanticos no campo magnético externo é uma espécie de efeito
Faraday quantico. Este efeito no regime de ressonancia ciclotron foi recentemente medido em
[42].

Nas secoes a seguir, realizamos os calculos necessarios do operador de polarizacao para incluir

o campo magnético, comparamos com o resultado experimental e prevemos novos resultados.

4.2 Calculo do operador de polarizacao

As peculiaridades das amostras de grafeno em questao sao codificadas no operador de polarizagao
através da fungdo de Green de férmions. Em um campo magnético constante B perpendicular &

superficie do grafeno este tem a forma [43, 94]

- - Sn(w+ 1, p)
— o P?/|eB] E _pyn e\ TP
onde
2p? 2p? 2p?
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Aqui Py = (1 £iy'v%eR)/2, ep = sign(B), os niveis de Landau sio M, = \/277/[)%‘6B| + A2
e LS") sao os polinémios associados de Laguerre, L,, = Lﬁ?), L(f‘I) = 0. p denota o desnivel de
energia de Fermi (ou o potencial quimico na terminologia de TQC).

Para descrever a presenca de impurezas, introduzimos um parametro fenomenolégico I' por
meio da substituicao

w— w41 sgnw, I'>0.

em todos os lugares de (4.1). No limite de I' — 0 recupera-se o propagador de Feynman usual.
Para I' # 0 o propagador S ndo ¢ uma funcdo analitica de w devido & presenca de sgnw. De
modo geral, I" pode ser dependente da freqiiéncia, campo magnético, etc. Vamos nos restringir a
um [ constante, que é suficiente em um campo magnético ndo muito forte [95], mas veja também
[96].

Estamos prontos para substituir (4.1) na Eq. (2.26). Como devemos considerar apenas as
ondas de incidéncia normal, p = 0 (2.26), a integral sobre o momento espacial q pode ser
facilmente executado com a ajuda da condicao de ortogonalidade dos polinomios de Laguerre

/ " 0 L0 () L (2)da — T (4.3)

0 n'

Apods um pouco de algebra, chegamos & seguinte expressao para a condutividade de Hall

11 egaNL? &
Ory(po) = 35 = = =) G (4.4)
n=0

onde Lg = 2v%eB|, Gy = ffooo dw (fon+1 — fa+1,n) € frum € dada por

fo = 2 (@ + 4l sgnw)(po — @ — il sgn(w — po)) + A2 (4.5)
"9 (@ 44T sgnw)? — Mg)(w — po + 4 sgn(w — pp))2 — M2) )
Aqui @ = w + p. Para a condutividade diagonal, temos analogamente
iaN L?
Oza(P0) = b Z H, (4.6)

onde Hy, = [* dw (fan+1 + fatin)-

Como ja mencionamos, o operador de polarizagao IL;; tem sido considerado em uma série de
artigos para sistemas caracterizados por varios conjuntos de pardmetros. No caso de temperatura
nula ele foi calculado pela primeira vez em [84]. Em temperatura finita calculos foram feitos em
[97], enquanto alguns outros casos foram considerados, por exemplo, em [46, 98|. Na presenca de
um campo magnético externo célculos extensivos do operador de polarizacao foram feitos pelo
grupo de Kiev e colaboradores dele [25, 43, 47, 45, 46]. As expressoes mais proximas para o

caso considerado aqui podem ser encontradas em [48].

4.2.1 EHQ no grafeno limpo

Os célculos esbocados acima sao relativamente padrao, mas diferem em detalhes de outras fontes.

Como uma verificagdo de consisténcia reproduzimos nesta subsecao, o Efeito Hall Quantico no
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grafeno.
Para o grafeno limpo, I' — 40, o calculo da integral sobre a frequéncia em (4.4) pode ser

realizado com a ajuda do teorema de Cauchy resultando

P = M2, — M3, + 202

= —epaNL} = 4.7
ny(pO) EB& b (p% + M30+1 _ MTQLO)Q _ 4ng72LO+1 ( )
onde ng é definido de tal forma que M, < u, enquanto Mp,+1 > p, ou seja,
2 2
uwe—A
S [ — 4.8
=S )

aqui |z]| denota a parte inteira de z, com |[z] = 0 para x < 0. Como esperado, (4.7) coincide
com os resultados anteriores e, por exemplo, com o limite 7" — 0 de Eq. (12) em Ref. [47].

No limite de corrente constante (DC), pg — 0, tem-se

agg = ploiglo Ozy = aepN (14 2ng) . (4.9)
Novamente temos coincidencia com os resultados de outros calculos de condutividade de Hall
relativistica [29, 43, 99, 100, 101]. A lei (4.9), que é chamada de Efeito Hall Quéntico anémalo,
ou efeito Hall inteiro ndo—convencional, foi verificada em experimentos [26, 27|. Esta é uma das
mais espetaculares confirmacoes do modelo de Dirac de quase—particulas no grafeno. Note que
este resultado vale para qualquer valor de massa.

No limite oposto, pg — o0, (ou seja, para a luz visivel), obtemos

eBaNL,%

Oy A 4.10
y 2 (4.10)

4.2.2 Impacto de impurezas

Em amostras reais as impurezas estao sempre presentes, de modo que deve-se manter I' positivo.
Neste caso, a funcdo de Green de férmions, &, ndo é uma funcdo analitica de w, e ndo podemos
aplicar o teorema dos residuos para integracao em w em (4.4) e (4.6). Ainda assim, essa integral
ou n—soma pode ser resolvida explicitamente, e é uma questao de conveniéncia de qual operacao
executar primeiro. Para a analise da dependéncia de condutividade na frequéncia achamos mais
adequado integrar primeiro sobre w.

Depois de alguma algebra elementar, porém complicada, a integral da parte nao—diagonal

resulta
; M, €M, M., €' M,
Gy = UMy eMnis) | g2(eMn, € Mny) (= —p), (411)
8m e/t Po — (GMn +e€ n+1) po + 2l — (an + € Mn-i—l)
A? T - M T M,
Mn+1Mn (pO +ZP+,U/_ Mn)(ZF+H+Mn)
A? T — M) (il - M
g = <1+> log P04 1 = My)(L 4+ pp = Mivsr) (4.13)
My 1 M, (pO +il'+p— Mn-i-l)(ZF + = Mn)
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O limite I' — 0 tomado na expressdo acima restaura (4.7).

Na parte diagonal de condutividade, obtemos um resultado semelhante

o = < uleM, € M) ho(eMp, € Myi1)
"7 81 2= \po— (My +¢Mpi1) | po+ 2L — (My + ¢ My

)> (o —p), (414)

A2 i M,) (il M,
hy = <1+ ) og (2 + ot M) (i +H+ nt1) , (4.15)
My 1M, (po + il 4+ p — My)(po + 3L + p — My 11)
A? T+ p— M, T+ p— M,
M1 My, (@0 + p — My) (@0 + g — Myya)

E evidente a partir de (4.11) e (4.14), que a parte ndo-diagonal da condutividade ¢ impar no

potencial quimico, enquanto a parte diagonal é par.

4.2.3 Renormalizagao

Pela contagem de poténcias do momento, o operador de polarizacao (2.26) parece conter uma
divergencia ultravioleta. Na verdade, isso surge na parte diagonal (4.6) onde a soma infinita de

h, em n nao converge pois eles ndo decaem suficiente rapido em m, i.e.,

n =
n—oo  2M,

+0(n=%?). (4.17)

Como podemos ver, a divergéncia é na parte imaginaria de 0., enquanto em ordem o! temos
1—T ~ Reoy, (3.22). Assim, se alguém esté interessado somente no nivel a! o procedimento de
renormalizacdo nao é necessario. No caso geral este problema pode ser resolvido, por exemplo,
através da subtracao de Pauli—Villars em massa infinita.

Proseguindo assim, considera-se uma diferenca entre duas expressoes de operadore de pola-
rizacao (2.26) obtidas tomando massas diferentes A, A, onde o ultimo deve ser levado para o
infinito ap6s a integragao sobre o momento de loop. Em (4.6) isso resulta na substituicao de
H,(A) por Hy,(A) — Hy(A). Para calcular as assintoticas de tal o, em A — 0o acrescenta—se
e subtrai-se (4.17) sob a soma em n, e, em seguida, aplica-se a formula de Abel-Plana para
expressar as somas através de integrais, realiza—se a expansao para grandes A, e depois toma—se

o limite. A condutividade diagonal renormalizada obtida deste modo se 1é

r  QiNL? [ 1 A 1 20 g /OO dx 1 1
= H,+— = _ - = _° _
Tz o Z o, ) T L2 4N wL} 2 )y e —1\M(ix) M(—ix)

(4.18)

onde M(z) = —H/ZLI% + AZ. Na secdo 4.3.1 usaremos essa expressao para ambos massa finita

e limite A — 0. O ultimo é consistente com o uso de regularizagdo de Pauli-Vilars desde que
em 2+ 1 dimensoes nao exista nenhuma divergéncia logaritmica, ao contrario do caso em 3 + 1
dimensoes.

Para p1, A and B nulos, o diagrama de um loop em (3.1) ¢ finito, consulte [22|. No nosso caso
este diagrama é divergente, pois temos bem menos simetrias. Gostariamos de mencionar, que
tem de se tomar cuidado com os diagramas divergentes por contagem de poténcias que sao na

verdade finitos por motivos de simetria. As vezes, esses diagramas, no entanto, requerem uma
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renormalizacao finita. Por exemplo, este efeito d4 origem & anomalia de paridade [86, 102] em

2 + 1-dimensoes.

4.3 Fenomenologia

As formulas para a condutividade do grafeno dadas acima, juntamente com os resultados da Sec¢ao
3.2 podem ser usadas agora para investigar as propriedades 6ticas das amostras reais de grafeno,
incluindo aquelas sobre um substrato. Em particular, na préxima subsecao, mostraremos que o
modelo de Dirac ajusta muito bem os resultados das medidas experimentais das propriedades
magneto-oticas de grafeno epitaxial [42].

Embora os efeitos da rotacao de polarizacao e da absor¢ao sejam muito fortes para um ma-
terial de espessura monoatomica, eles sdo ainda suficiente pequenos para permitir uma, descri¢ao
qualitativa por ordem-a! da teoria de perturbacdo. E suficiente utilizar (3.22) e (4.4,4.6) para

estimar a ordem de magnitude do efeito para a transmissao e o angulo de rotacao

NL? >
T=1+2£""m} H,,
Po n=0

NI?2 &
0= —fseBo;)ibRe Y G (4.19)
0
n=0

Ainda assim, para a compara¢ao numérica com os resultados do experimento as formulas exatas
(3.19) tém de ser aplicadas, como discutido na subsec¢ao seguinte.

Para distinguir os diferentes regimes fisicos, vamos comecar investigando o comportamento
analitico dos T e 6, ou seja G, e H,. Ao contrario de sua aparéncia, nem G, nem H,, como
funcoes de freqiiéncia pg, tem realmente qualquer podlo no plano complexo. Na verdade, se
formos considerar, por exemplo, a func¢ao g2(po, —My, My,+1) (4.12) nas proximidades de py =
M1 — M, —2iI" da para ver que ela desaparece 14 e assim anula o denominador correspondente.
Da mesma forma ela comporta—se em todos outros pontos eM,, + ¢ M, 1, etc.

Por outro lado, no grafeno limpo a condutividade Hall (4.7) (e, portanto, o &ngulo de rotagao
de polarizagao) tem polos em

po = £(Mpy+1 £ Mp,). (4.20)

Naturalmente esperaria—se que o comportamento da condutividade em amostras reais com I sufi-
ciente pequeno seja bastante semelhante ao caso limpo. Assim, no que se segue vamos concentrar
nesses pontos e investigar as propriedades 6ticas em sua vizinhanca.

Dois regimes fisicos principais ja podem ser distinguidos considerando (4.20). Para grande
potencial quimico, 4 — 00, o sistema entra no regime chamado de ressonéncia ciclotron, que é
caracteristico para grafeno epitaxial no campo magnético. O outro limite, 4 — 0, representa
amostras suspensas de grafeno sem tensdo de porta aplicada. As freqiiéncias (positivas) (4.20)

nestes casos sao
L2
~ b
Po

~ 2 ~ 2 ~ M. .
00 2,U’ bo 122 Po 450 1 (4 21)

u:>oo
No que segue consideramos estes dois regimes em mais detalhes para estimar corretamente a

magnitude dos efeitos, e especificar a posi¢ao de seu maximo.
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Figura 4.1: Os dados experimentais (linhas pontilhadas) e as curvas do melhor ajuste (linhas
continuas, p = 289.2meV, I' = 4.4meV) para a rotacdo de Faraday e a transmissao relativa
(insercao) ao B = 7T, como funcgoes de po[meV].

4.3.1 Grafeno epitaxial, potencial quimico grande

O grafeno epitaxial é caracterizado pelo consideravel desnivel de energia de Fermi devido &
interagao com os atomos do substrato. Em conhecidos dispositivos experimentais, o potencial
¢ da ordem de décimos de eV, u = ep ~ 0.1 — 0.5 €V [40, 42, 103]. Se uma tensao de porta é
aplicada o potencial quimico pode ser aumentado ainda mais. Outros parametros do sistema,
tais como a taxa de espalhamento ou a distancia entre os niveis vizinhos de Landau (aos campos
magnéticos de alguns Teslas) sdo da ordem de 1 —10 meV, ou menor. Assim, o potencial quimico
da a maior escala, e o sistema estd em regime de ressonancia ciclotron.

As medigOes experimentais da rotacao de Faraday e da transmissao neste regime foram re-
latadas recentemente em [42]. Em seu set—up, os autores utilizaram mono e multicamadas de
grafeno sobre um substrato de SiC sujeito a um campo magnético variando de 0.5 T a 7 T. E o
objetivo desta subsecao mostrar que o modelo de Dirac ajusta perfeitamente as curvas experi-
mentais para as monocamadas. No que se segue focamos no angulo de rotacao de Faraday, mas
consideracoes semelhantes podem ser dadas para a transmissao.

Entre os dois pontos indicados em (4.21) para potencial quimico grande, vamos considerar
apenas o primeiro, desde que o segundo, pg ~ 2u, corresponda as frequéncias demais eleva-
das. Qualitativamente, o comportamento do dngulo da rotagao de Faraday no ultimo ponto é
semelhante ao comportamento no primeiro que é representado na Fig. 4.3.

Antes de realizar o ajuste numeérico, primeiro notamos que a contribui¢do principal para a
soma infinita em (4.19) vem de uma vizinhanga pequena de n = ng(p), (4.8). Isso segue da
investigacao analitica de ReG,, que também mostra que, para p suficiente grande, cerca de

M? e s -
p > 53, cada contribuigao a soma tem o maximo em po = 0

a(Gn/pO)

Re
Opo

=0.
po=0

O valor maximo, ReG,,(po = 0), em funcdo de n para o potencial quimico fixo, é nitidamente
pontudo em torno de n = ng, cuja localizacao é governada pela diferenca de dois arcotangentes

ligeiramente deslocados.
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Figura 4.2: As previsoes teoricas (linhas solidas) de rota¢ao de Faraday e da transmissao (in-
ser¢ao) plotados em fungao da freqiiéncia polmeV]| a B= 2T para g = 120meV, I' = 3.9meV,
A = 110meV. Curvas experimentais correspondentes sdo dadas em linhas pontilhadas.

Assim, para comparacao com as observacoes podemos substituir o somatoério infinito em
(4.4,4.6) por uma soma finita. Para os dados experimentais de [42], provou-se ser suficiente
escolher o intervalo do somatoério de 0 até ng + 30. Uma estimativa aproximada da amplitude

do efeito pode ser dada pela contribui¢do principal de n = ng,

B SGBaNLgReGnO N 0.75fsozLZ N 3fsauu?

Po (Mno-l-l - Mn0)2 L[% 7
po=0

(4.22)

emax =

que estd em um acordo razoavel com céalculos numéricos exatos bem como com os resultados
experimentais, desde que colocamos fs ~ 0.31 de acordo com [42].

Apesar de que as formulas aproximadas (4.19) dao uma estimativa correta do magnitude do
efeito observado, para realizar ajuste dos dados experimentais devemos usar as férmulas exatas
(3.19). Para os calculos numéricos utilizou-se o pacote de software Origin 8.6 desenvolvido pela
OriginLab.

Os resultados do ajuste, que foi realizado simultaneamente para a rotacao de polarizagao e

para a transmissao relativa (como definida por (3.21)), estao resumidos a seguir:

e As curvas experimentais para a rotacao e a transmissao estdo bem ajustadas pelo modelo
de Dirac para campos maiores que 2T. O ajuste é explificado na Fig. 4.1 onde ambas as

curvas experimentais (linhas pontilhadas) e teoricas (as sélidas) sao apresentadas.

e Para esses campos o valor do melhor ajuste do potencial quimico p encontra-se em cerca
de 280 — 290 meV, entdo um pouco menor do que o desnivel da energia de Fermi medida
no campo magnético nulo, e = 340meV. Ele ndo mostra qualquer dependéncia especifica

no campo magnetico.

e O ajuste se torna significativamente pior para campos magnéticos menores que 2T. No
entanto, ele pode ser melhorado por diminuindo o potencial quimico (até cerca de 100 —

120meV) e introduzindo uma massa nao—nula A, veja Fig. 4.2.

No6s nao realizamos uma anélise estatistica dos dados e nao calculamos a precisao de deter-

minagao dos parametros p, I' e A. No entanto, algumas observagdes mais qualitativas estdao em
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Figura 4.3: 6 e T em funcao da freqiiéncia po|meV| para potenciais quimicos diferentes, para
B=7T,T=1meV, A =0.

ordem.

O experimento foi conduzido & temperatura de 5K e concluimos que a condutividade & tem-
peratura nula considerada acima é suficiente para descrever os dados observados. A dependéncia
de valor do melhor ajuste de I' no campo magnético foi encontrada em cerca de +£10%, e nos
nao fomos capazes de resolvé-lo com mais precisao devido as limitagoes dos dados experimentais.
Nossos calculos mostraram uma minuscula dependéncia na massa A, desde que ela seja muito
menor do que potencial quimico p. Por outro lado, uma massa perto do valor do potencial qui-
mico altera as curvas de forma significativa, como na Fig. 4.2. No entanto, ndo se deve considerar
este procedimento de ajuste como um indicio forte da geracdo da massa nas amostras medidas
de grafeno. E algo que exige uma investigacio mais detalhada dos fenémenos em campos baixos.
Assim, existe agora uma pesquisa constante [91] fortemente indicando que a forma espectral da
rotacao de Faraday e da transmissao pode ser afetada por efeitos magneto—plasménicos que sao
de maior importancia para campos mais fracos.

No trabalho original [42], o experimento foi ajustado utilizando uma aproximagao linear em
condutividade descrita pelo modelo de Drude. Verificou-se ali que a dependéncia da freqiiéncia
ciclotron no campo magnético nao esta em acordo com a previsdo teodrica (4.21), w. ~ L1/2p,
primeira obtida em [45]. Acima de tudo, isso também implica que o potencial quimico esta
crescendo com o campo magnético a partir de p ~ 188meV para B = 1T até p ~ 265meV
para B = 7T. No6s nao encontramos potencial quimico crescente no nosso ajuste, e atribuimos
esta discrepancia com os nossos resultados pelo uso da férmula de Drude em [42] onde nenhuma
dependéncia do peso de Drude nos outros parametros do sistema foi assumida.

Além desta ‘anomalia de frequéncia ciclotron’, encontrou—se que o modelo de Drude descreve
muito bem os resultados do experimento. Ainda assim, o comportamento Drude do modelo
de Dirac nao pode ser uniformemente estendido para freqiiéncias mais altas, uma vez que ele
nao prevé quaisquer polos na condutividade no plano complexo, mostrando um comportamento

muito mais complicado.

4.3.2 Grafeno suspenso: Potencial quimico moderado e pequeno

Continuamos investigando a rotagao de Faraday como uma funcao da frequéncia para potenciais

quimicos moderados e pequenos. O primeiro caso pode ser aplicavel para a descrigdo do grafeno
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epitaxial com a tensao de porta aplicada, enquanto os potenciais pequqnos sao relevantes para
as amostras suspensas ou para as camadas de grafeno dissociadas [104].

De forma semelhante ao caso de p grande podemos mostrar que para o potencial quimico
pequeno ou moderado a maior contribui¢cdo para a soma (4.19) nas proximidades do (4.20)
vem do termo ng. No entanto, neste caso, o extremo da parte real de Gy, /po fica em py ~
(Myy41 — Myp,) £ T, onde

0.06 A2
~4+— (11— — 4.2
ReGy, T < Mno+1Mno) , (4.23)

aqui assumimos que I' <« My 1 — My,. Para uma massa pequena este valor é quase indepen-
dente do nimero do nivel de Landau, e assim o méaximo do dngulo de rotacdo é inversamente

proporcional & diferenca entre os niveis de Landau correspondentes

0.24fsa Ly (1 + 50710)
r vVno+1— \/no'

Para A = 0 também temos My = 0, e assim os dois pontos, pg = M1 + My e po = My — My

Omaz(A = 0)

(4.24)

coincidem. Consequentemente, tem-se duas contribuicoes idénticas para ng = 0, que é levado
em conta por dop, na formula acima.

A expressdo (4.24) da uma estimativa aproximada da rotacio de Faraday em nivel de ol.
Para descrever o efeito em amostras bem limpas (como, por exemplo, aquelas descritas em [104]
onde I' ~ 3 -1072meV) tem-se de usar a expressdao completa (3.24) para corretamente levar em
conta os termos O(a/T").

Para o grafeno suspenso usamos a expressao (3.24) para tragar na Fig. 4.3 a rotagdo de
Faraday e o espectro da transmissao em func¢do da freqiiéncia para B = 7T e I' = 1meV para
trés valores diferentes do potencial quimico. O valor méximo do dngulo da rotacdo para tais
parametros tem a ordem de grandeza prevista pela (4.24), no entanto, os minimos em espectro
de transmissao calculado através (3.24) sao pelo menos duas vezes mais rasos do que previstos
por (3.22). Ainda assim, ambos os efeitos, neste caso, sdo muito grandes para um material de
espessura monoatomica.

Finalmente, pode-se considerar o angulo da rotacdo (3.22) como uma fun¢do do potencial
quimico para uma frequéncia fixa. Naturalmente esperaramos que para um I' pequeno, o com-
portamento do angulo deve ser semelhante 4o do caso ideal. Uma andlise numérica mostra que
ele é quantizado da mesma maneira como a condutividade Hall definida por (4.7). Na imagem
de esquerda da Fig. 4.4 plotamos o dngulo com a freqiiéncia fixa proximo a M;. Assim, para
p < M o efeito fica reforcado em acordo com (4.24). Na figura a direita a frequéncia esta longe

de qualquer valor especial, e assim a amplitude total é muito menor.
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Capitulo 5

Efeito Casimir a temperatura nula

Como é explicado na Introdugao, as forcas de Casimir (e as de van der Waals), podem ter um
papel significativo em distancias caracteristicas de dispositivos em nanoescala. Como o grafeno
deverd desempenhar um papel essencial neles, nés vamos investigar nos préximos capitulos os
diferentes aspectos da interacao de Casimir envolvendo as amostras do grafeno.

Comegaremos considerando a for¢a de Casimir entre o grafeno e o condutor ideal, ambos
considerados em temperatura nula, em que o primeiro é descrito no ambito do modelo de Dirac.
Como é mencionado na Introdugao, esta configuragao ja foi considerada em [65, 66, 67] utilizando
um modelo hidrodinamico [68, 69| para os elétrons no grafeno. Embora esse modelo tenha sido
provado nao aplicdvel para o grafeno, ele funciona bem para alguns outros materiais, e vamos
usa-lo como um ponto de referéncia teérica para comparar os nossos resultados.

Assumimos que a camada do grafeno estd em x3 = 0, enquanto o condutor paralelo estd
localizado em z3 = a.

Os resultados desta segao foram publicados em [2, 4].

5.1 Abordagem perturbativa de EDQ

Um dos jeitos possiveis de se calcular a energia de Casimir no sistema em questao é avaliar a agao
efetiva W = ilog Z na Teoria Quantica de Campos descrita por funcdo de particdo Z (2.22),

assumindo que A, satisfaz (2.21). Uma vez que o fundo é estatico (as posigoes das superficies

X7

E _
red

Figura 5.1: A configuragdo de Casimir.
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nao dependem do tempo), a densidade da energia por unidade de drea das superficies é

em que devido & invaridncia de translacdo, temos que dividir a acao efetiva pelo intervalo de
tempo (introduzido temporariamente) 1" e a area da superficie S. Como consequéncia de (2.22)

e (2.25) em ordem principal na constante de estrutura fina a temos

1

N AN

(5.1)
onde a linha sélida indica o propagador fermiénico em 2+1 dimensoes (ou seja, dentro da amostra
do grafeno), e a linha ondulada é o propagador dos fétons no espago 3 + 1 dimensional sujeito
as condicoes de fronteira do condutor perfeito (2.21). Podemos usar o calibre de Feynman que
gartante a nao aparecemento de fantasmas.

O calculo da (5.1) é bastante semelhante ao calculo das correcoes radiativas para a energia
de Casimir em [106]-[109]. A diferenca importante ¢ que naqueles trabalhos consideraram—se os
férmions propagando no espago ambiente como uma corre¢ao para a forca de Casimir entre dois
condutores perfeitos. Nesse caso, o diagrama (5.1) representa apenas a corre¢ao O(«a) para a
energia de Casimir. No nosso caso, o diagrama (5.1), ainda é de ordem O(«), representa o efeito
de ordem principal.

Para calcular o diagrama (5.1) s6 precisamos acoplar o kernel (2.29) com o propagador dos

fotons e integrar sobre o impulso do foton. Simbolicamente, no nivel O(«) temos
W~ %Tr(HD),

onde Tr é o traco funcional, II é o operador de polarizacao considerado em Sec. 2.2.2 e D é a
propagador de fétons. Na calibre de Feynman o propagador D,,, é diagonal. Uma vez que g

3

por construcao nao tem componentes ao longo da direcao x°, estamos interessados apenas na

parte D;; do propagador. De acordo com (2.21), esses componentes satisfazem as condigoes de

contorno de Dirichlet, e podemos escrever

onde

d4 eipx
Do(e) = [ 5

(2m)* pipy
é o propagador padrao (de Feynman) de um campo escalar livre sem massa em 3+ 1 dimensdes,
e a coordenada yg é refletida na superficie do condutor, y% =2a — 3%, A acdo efetiva completa,
assim, lé—se

W= /dgﬂ” d*y 11 (,y)[Do(z —y,0) — Do(z —y,2a)], (53)

onde ambos x e y estao na superficie do grafeno. Depois de fazer a transformagao de Fourier nas
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direcoes paralelas as superficies, podemos escrever Dy como

dS (g i
Do(es) = [ 3 P Dl ). (5.4

Para os momentos Euclidianos, ou seja, apos a rotacao de Wick p — pg = (p4, p1,p2), P4 = ipo,

a sua forma explicita lé-se

D(pp,2® —y°) = ————,  p = Ipsl. (5.5)

Assim, o termo com Do(z — y,0) no lado direito da (5.3) ndo depende de a e serd abando-
nado (uma vez que ndo contribui para a for¢a de Casimir). Os termos restantes de W nao sao

divergentes. Apods a transformacao de Fourier (5.4) e a rota¢ao de Wick obtemos

3 J
& = W _1/ Zre 1L, 0e) e~ 2P|
TS 4) 2m)3  p
2 ~2
B 1/ d?’pE Oz(pH —l—pH)@(pE) o—2am) (5.6)
4 (271’)3 p”ﬁﬁ

onde no6s expandimos H; (pr) explicitamente com a ajuda da (2.29).

Esta formula estd pronta para anélise numérica e assintética, que adiamos até a Secdo 5.3.

5.2 Abordagem de Lifshitz para a energia de Casimir

Pode-se adotar um outro ponto de vista sobre o efeito Casimir para este sistema e considerar uma
teoria efetiva do campo eletromagnético descrita pela agao (3.1) sujeito as condigoes de contorno
(2.21) em 2% = a. Longe das superficies, os fotons se propagam livremente. Na superficie do
grafeno as equagoes de Maxwell recebem uma contribuicao singular, veja (3.2). Nesta fase, pode-
se esquecer a origem de I[”. A quantizacdo pode ser feita, pelo menos em um nivel formal, e
até mesmo a teoria de renormalizacao pode ser desenvolvida, por exemplo ao longo das linhas
de [110, 111].

Por outro lado, existe mais um ponto de vista neste problema. Em 1955 Lifshitz demonstrou
[59] que a interagao de Casimir entre duas placas dielétricas paralelas pode ser expressa de uma
forma fechada se suas permissividades dielétricas sao conhecidas para frequéncias imaginérias.
A causa dessa forga foi considerada como sendo as cargas e as correntes virtuais, que flutuam
dentro e fora de existéncia nos objetos devido & mecanica quantica. Numa série de trabalhos
posteriores o calculo inicial foi generalizado e refinado, e a ligagdo entre abordagens diferentes
foi estabelecida [62, 63, 64, 112]. Em particular, Kats mostrou [62] que, para quaisquer duas
interfaces planas paralelas uma a outra e separadas pela distancia a, a densidade de energia livre
de Lifshitz lé

d3
&= [ ml(1 - a1 - e ) (5.7)

(1) (2)

onde rpg ;TR v 80 coeficientes de reflexao dos modos eletromagnéticos TE e TM no inter-

face 1 e 2 correspondemente.
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Para considerar a interagao entre o grafeno e o metal, tem-se de escolher (3.35) como coefi-

cientes de reflexdo para o primeiro interface', e os de condutor perfeito
2 2
T R (5.8)

para o segundo. Como a féormula de Lifshitz estd escrita em termos de momentos euclidianos,
observamos que (3.35) também deve ser rotacionada para momentos euclidianos.

A representagao em termos de momentos euclidianos da energia de Casimir (5.7)-(5.8) tem
varias vantagens. Em primeiro lugar, ela automaticamente leva em conta as contribuicoes dos
possiveis plasmons superficiais sem necessidade de analise explicita [66]. Em segundo lugar, é
muito simples considerar seus casos limites e também realizar avaliagoes numéricas por causa de
melhor convergéncia numeérica das integrais.

Pode-se mostrar por calculo direto que a energia &1, Eq. (5.6), coincide com a ordem principal
da expansao perturbativa da formula de Lifshitz (5.7)—(5.8), de modo que as duas abordagens sao
consistentes. Na verdade, a formula de Lifshitz é a energia de vacuo “num lag¢o” (um lago fechado)
em uma teoria efetiva correspondente & acao (3.1). Como ja foi explicado acima, a presenga
da contribuigao singular Seg é equivalente as condic¢oes (3.4). A imposi¢ao de tais condigoes,
por sua vez, é equivalente & soma dos propagadores de fétons com um namero arbitrario de
inser¢oes— II"™" (ou seja, com um numero arbitrario das inser¢oes de lago de férmions). Portanto,

a abordagem de Lifshitz corresponde a uma soma parcial de diagramas da abordagem de TQC.

5.3 Comportamento assintético

As formulas (5.6) e (5.7)-(5.8) sao adequadas para a avaliagao numeérica e assintotica. Primeiro
vamos considerar o limite de separacao grande, a — oo. Introduzindo em (5.7)—(5.8) as variaveis
nao-dimensionais pg — ppa somos capazes de expandir o integrando em uma série de poténcias

de 1/a. Cado termo dessa expansao é integravel e em ordem principal obtemos para a energia

< alN 2+U]2c
Lo 962 diA

(5.9)

Notamos que a energia neste caso cai com separacao a com uma poténcia mais alta do que a
energia para os condutores ideais. Também cabe ressaltar que essa expressao assintotica é de
primeira ordem na constante de acoplamento «.

Devido a estrutura da fungao ®(pg/a) no limite de separagio curta, a — 0, a energia fatora-se
em uma parte dependente na distdncia e em uma funcao h(a, N,vr) independente da separagao

a, mas contendo todas as poténcias de «

1

g O
L = 016ma’

h(ov, N, vp). (5.10)

No caso de temperatura nula e na auséncia de um potencial quimico pée-se A = ®, B = 0, onde ® ¢é definida
na (2.30).

41



Em ordem principal para h(a, N,vp) temos

2
N 2 2 1—v
1+ *Vk arcsinh | Y~ + 0(a?). (5.11)

_ﬁ ll_U% (2

Assim vemos que o efeito Casimir nesse modelo mostra algumas caracteristicas surpreenden-

h(Oé,N,UF):

tes, sendo radicalmente diferente daquele no modelo hidrodinamico [65]-[67]. No nosso caso a
dependéncia da for¢a na distancia torna—se igual & dependéncia no caso dos condutores ideais
para distancias pequenas, enquanto para distancias grandes o comportamento da forga é total-
mente diferente. Tal comportamento é contra—intuitivo uma vez que a contribui¢do principal
em separacoes pequenas virao do momento de energia alta para qual o filme de grafeno deveria
se tornar transparente. Por outro lado, o comportamento para separacao grande resulta das
contribuicoes de momento pequeno para as quais o modelo de Dirac é considerado como sendo
bem estabelecido, seguindo diretamente da estrutura eletronica do grafeno.

Da para mostrar que, no caso de férmions sem massa, A = 0, a dependéncia da energia na
distancia é a mesma daquela para os condutores ideais e é mantida para todas as distancias
devido a falta de quaisquer parametros dimensionais. A magnitude da energia é definida pela
mesma assintota (5.10) igual ao caso a — 0.

Passemos agora & avaliacdo numérica. E conveniente normalizar nossos resultados com a

densidade de energia de Casimir para dois condutores ideais separados pela mesma distancia a

7T2

fo = —mgas

(5.12)

As quantidades relativas €1 /E¢c e € /Ec sdo adimensionais e dependem de um parametro adi-
mensional aA. Para determinar a escala, nota que, para A = 0.1eV (valores reais de A sdo muito
menores) aA = 1 corresponde a a = 1.97 micrometros. Os resultados dos célculos estao repre-
sentados na Fig. 5.2. Para A = 0 as energias normalizadas & 1,/Ec sdo constantes independente
do a como explicado acima.

Assim, podemos ver que a magnitude da interagdo de Casimir entre o grafeno e o condu-
tor ideal é bastante pequena. A medi¢ao real de tais forgas fracas € um desafio, mas isso nao
significa que o problema experimental seja insuperdvel 2. Dependéncia forte na massa A em
separagoes grandes é também uma caracteristica importante da forga de Casimir. Obter uma
medicao independente da A pode ser muito importante para a nossa compreensio das proprie-
dades eletronicas do grafeno. A massa de quase—particulas no grafeno é, provavelmente, muito
pequena. Isso melhora a detectabilidade da interagdo de Casimir desde que a energia aumenta

com a diminuicdo da A.

2 As dimensdes lineares das amostras existentes de grafeno atingem o tamanho de um par de milimetros que
estd bem acima das exigéncias dos experimentos [52]. Além disso, a precisdo destes experimentos é melhor do que
fragoes de um porcento, o que é suficiente para detetar a interagao de Casimir de grafeno.
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Figura 5.2: As densidades relativas da energia de Casimir &£;/&¢ (linha solida) e £1,/E¢ (linha
pontilhada) como fung¢oes de aA. Um zoom da regiao de curtas distancias é colocado no canto
superior direito.
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Capitulo 6
Efeito Casimir a temperatura nao—nula

Neste capitulo, continuamos a estudar a interagdo de Casimir entre uma camada do grafeno e
um metal paralelo. Nas secoes anteriores, foi demonstrado que a temperatura nula esta interagao
¢ de cerca de 2.6% da interacdo entre dois condutores ideais separados pela mesma distancia.

Mostraremos que & temperatura elevada a interagao de Casimir em tal sistema é surpreen-
dentemente forte sendo apenas metade da interacdo entre dois condutores ideais. Neste limite
a camada de grafeno comporta—se exatamente como um metal de Drude. Em particular, a con-
tribuicao do modo TE é suprimida, enquanto a do modo TM satura o valor do metal ideal.
No6s estudamos o comportamento da interagao de Casimir para temperaturas intermediarias com
algum detalhe. Também encontramos uma interessante reciprocidade entre duas constantes fun-
damentais da fisica do grafeno: a constante de estrutura fina e a velocidade de Fermi.

Baseamos nossas consideragoes na generalizacao as temperaturas nao—nulas da formula de
Lifshitz para energia livre (6.4) que relaciona a interagao de Casimir entre dois corpos com seus
coeficientes de reflexdo. Na Secao 3.3 expressamos esses coeficientes através das componentes
do operador de polarizagao que por sua vez incorpora toda a informacao sobre o sistema em
analise. Assim, teremos que reformular nosso modelo para incluir a temperatura finita e potencial
quimico, e, em seguida, derivar um operador de polarizagao para férmions de Dirac em um tal
sistema.

Os resultados desta segao foram publicados em [5].

6.1 Energia livre

A maneira mais simples de introduzir a temperatura ¢é realizar a rotacdo para as freqiiéncias de

Matsubara em todos os diagramas da teoria (veja, por exemplo [113])

> k+1/2) linhas femionicas
i/dqo — =27T Z , qo — 2miT ( /2) , (6.1)
e oo k, linhas fotonicas

Em particular, para o operador de polarizacao neste caso temos

. - d? Q ~m G . A
™" (iwn, p) = ~Te® Y / (27:)12 tr (S(qo,q)v S(qo — iwn,a — P)Y ) ; (6.2)
k=—0oc0
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onde gy = 2inT(k + 1/2) e wy, = 27nT sdo frequéncias de Matsubara, fermionicas e fotonicas

correspondentemente. O propagador de férmions na presencga de potencial quimico lé—se

(qo + p)yo —vrg — A
(g0 + p)* —vpq? — A’

S(q0.9) = — (6.3)

Correspondentemente, a densidade de energia livre de Lifshitz & temperatura finita 1é—se

F=T Y [ - e - ) 6

n=—oo

onde p| = \/W Os coeficientes de reflexdo do grafeno r(TléyTM em momentos euclidianos
podem ser encontrados apds a substituicdo pg = i2mnT = iw, nas formulas (3.36) com o uso
dos componentes de (6.2). Para coeficientes de reflexdo do condutor r%?%’TM vamos continuar a
utilizar os valores (5.8).

Para calcular explicitamente (6.2) primeiro usamos a parametrizagdo de Feynman

I /1 dz
ab  Jo (za+ (1 —xz)b)?
e, posteriormente, mudamos as varidveis na parte espacial da integragdo de lago: q — q + zp.

Assim, para a componente temporal chegamos a

M — _2.°TN Z / / — (g0 + 1) (p o—q(;2—]2u)

k=—o00 QO+M_xp0)

com Mg = A? +v2q® — (1 — z)vip? e
0% = A + virq® — x(1 — 2)(pf — vip?).-

O somatoério sobre as freqiiéncias fermionicas de Matsubara pode ser feito de forma explicita

oo

1
kz—:oo [(2miT (k +1/2) — b)? — @2]2 (6.5)

o 2 (O 41D O +b

A integracdo—q também pode ser realizada diretamente usando 0, tanhy = sech?y. Apenas a
integragdo sobre x permanece apés estas transformacoes, e chegamos & seguinte representagao

para Il

ONaT [! O+ Oy +b
Hop = —— /0 dx <f00 tanh —7-— —In <2 cosh — > + (60 — —@0)> (6.6)

45



onde Oy = \/A2 —z(1 —2)(pg — v3&p?), b =pox — p, €

—2v%p2z(1 — x) — po(1 — 22)O¢ + 262

foo = 1T, (6.7)
Com célculo muito semelhante obtemos para I,
2NaT [! Oy +b Oy +b
I, = — oz /0 dx <ftr tanh o7 In (2 cosh 5T + (09 — —06y) (6.8)
s 2A%0% + 22(1 — 2)v2ps  po(l — 2v%)(1 — 22) — 2(1 — v%)Oy (6.9)
tr — - . .

AT Oy AT

Lembramos que N é o numero de espécies de férmions, N = 4 para o grafeno. As partes impa-
res do tensor de polarizacao cancelam-se entre as espécies diferentes, enquanto as contribuicoes
pares se sormarn.

Notamos aqui que a expressao (2.26) é divergente por contagem de poténcias. Uma diver-
géncia ultra-violeta aparece na parte de traco II]". Para remover esta divergéncia foi realizada
a subtragdo de Pauli—Villars em massa infinita, que é um processo bastante padrdo, veja Sec.
4.2.3. Pode-se verificar que o limite A — oo da (6.6) é de fato zero.

Na secao seguinte, consideramos os assintoticos da energia livre do sistema grafeno e metal
ideal para temperaturas altas (separacoes grandes), enquanto na se¢ao subseqiiente 6.3 estudamos

o caso A = p = 0 e discutimos os resultados numéricos.

6.2 Limite de temperatura alta

Como discutido na Introdugao, o limite de temperatura elevada é o regime mais intrigante na
fisica do efeito de Casimir. Neste limite, para distancias H = 4waT > 1, os termos de freqiién-
cia nula de Matsubara determinam a energia livre uma vez que outros termos sao suprimidos
exponencialmente nessas separacoes. Como mostraremos abaixo, para freqiiéncia nula roy ~ 1,
rrE ~ aNv%|p| para valores pequenos do vetor de onda |p|. Assim, o coeficiente 7y adquire
o valor do metal ideal, e esta é a caracteristica principal do grafeno em temperaturas altas. Ao
mesmo tempo, a energia livre de modo TE para interagao grafeno—metal é suprimida em sepa-
ragdes a > 1/(4nT) por um fator aNv%/(aT) < 1. Devido a esta supressio a diferenca entre
os resultados para o metal ideal, metal de Drude ou o modelo de plasma é demasiado pequeno
para ser observado em experimentos reais.

A contribui¢ao principal da soma em (6.4) com a7 grande ¢ dada pelo termo de freqiiéncia

nula de Matsubara,

TS o0
Fo= - / sdsln (1 +rpge27%) (1 — rope2079) (6.10)
T Jo
onde realizamos também a integracdo angular e redimensionamento do momento, s = |p|/T

em relagdo a (6.4). A expansao em poténcias de a1 é determinada pelo comportamento do

integrando na (6.10) no limite s — 0. Para obter assintotas correspondentes notamos primeiro

46



que os componentes do tensor de polarizagao para w, = 0 se comportam como

2NT o A+ p A A+p
Iy ~ In | 2 cosh — — tanh ——— .
00 = 7 (n < cosh — ) 57 18 o T (o — u)) + (6.11)
aNT?s? A+p A A+ p
2tanh —— 4+ — tanh? — "~ — — 4
SIA ( anh —-— + 5 ta 5T m+ (p — u)>+0(s)
. —1II . ONT?vps? ¢ hu+( S ) )+ 0@ (6.12)
0 S T 12A W T T T A o '
A partir disso, deduzimos facilmente que
aNTv2s A+p 9
i =, = SN (tanh S 4 (s ) +O(), (6.13)
N
ren ~ 1 — SUF/(O‘ ) +0O(s). (6.14)
50 In (2 cosh —AQZP“) tanh A+“ + (p— —p)

onde supomos que A e p sdo da ordem da temperatura T', que pode ser relevante para algumas
amostras do grafeno e/ou as configuragoes experimentais. Note-se que todas as formulas desta
secao também sao validas para A, u — 0, desde que o limite s — 0 é essencialmente o mesmo
limite que 7" — oo.

Tomando o termo principal da expansao do logaritmo na (6.10) e usando (6.13) obtemos a

contribuicao principal TE em separagoes grandes

NTv?
o Vg (tanh m—+ W
1927ma3 2T

FoTE =~ — + (p— —,u)). (6.15)

—2aTs)

Para o modo TM n&o tem como usar a expansao de In(1 — rpye uma vez que ela é

divergente perto de s = 0, veja (6.14). Em vez disso tem de usar a representagao

T3 [ —2aT's rov — 1 —2aT's
]:OTM:47T/O sds(ln(l—eQT)+ln<1—H%e2T : (6.16)

A integral do primeiro termo pode ser feita explicitamente dando

kpT((3) _ 1

0
]:(ET)M - - 167a2 = fDrude‘T—)oo = §~Fid‘T—>007 (617)

que coincide exatamente com a interacao de dois metais reais & temperatura alta descritas pelo
modelo de Drude, ou, equivalentemente, metade da interacao entre dois metais ideais a mesma
temperatura.

No restante da (6.16) pode-se usar a expansao

l
(1 rrm — 1 —2laT's
‘FOT)M Z / (1 _ 6—2aTs) € Aot . (618)

Como a contribuicao principal para as assintotas em H — oo vem da proximidade de s = 0
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podemos expandir rty — 1 em uma série de Taylor em torno desse ponto, para obter

(1)

l
3 0 [ 0o —2aT's !
o L () s -
FO o~ Umgf o A0\ s ) O

) ORY 1 1
T8 ;(TTM) C <1 o< 1 )) L TORE L

1 (2aT)+2 24T ) ) ~  4m (2aT)3 ~  16ma3

onde C; = fo‘x’ St (%)l ds e r(Tll\)/I = (%T‘TM)SZO, que pode ser deduzida a partir de (6.14).
No grafeno, onde v%/(alN) < 1, esta corregdo ja é pequena para H = 4waT 2 1, mas em outros
sistemas de Dirac com maior vp, a transicdo de Form (6.16) para assintotas (6.17) ocorreria
apenas em distancias muito maiores al > v% /(aN). Chamamos a atengdo do leitor que, em
qualquer caso, esta condi¢ao nao define a transicao para o regime de alta temperatura de toda a
energia livre (6.4) mas sim do termo de frequencia nula de Matsubara.

Assim, podemos dizer, que a partir das (6.15), (6.17) e (6.19), segue-se que para separacoes
grandes a contribuicao principal para a interagdo de uma camada do grafeno suspenso com
o condutor ideal vem da contribui¢do principal de TM modo (6.17). Assintoticamente esta
contribuicdo constitui apenas metade da interacao entre dois metais ideais em separagoes grandes.
Este fato é induzido pela dependéncia especifica dos coeficientes de reflexdo de modos TE e TM
no momento s = |p|/T para s pequeno, veja (6.13), (6.14). Como mencionado anteriormente,
tal comportamento dos rTm g também faz nossas previsoes insensiveis em separacoes grandes
das diferencas entre os modelos diferentes de condutividade do metal real. A analise numérica
mostra que a diferenca entre a energia livre do grafeno e o metal ideal, e a energia do grafeno
e 0 ouro, torna-se pequena ja em a 2 100nm a 7" = 300K (veja Fig.6.2) e diminui rapidamente
com separagoes mais elevados. Além disso, neste limite a interagdo de duas amostras do grafeno
suspensos ird adquirir exatamente o mesmo valor assintotico.

Como foi mostrado no capitulo anterior, no limite de temperatura nula a forca de Casimir
entre o grafeno e o metal ideal é de cerca de 2.6% da forga entre dois metais ideais. Como
podemos ver, no limite oposto o racio entre energia livre do sistema metal-grafeno e a do sistema
metal-metal é fortemente reforcado. Esse reforco ocorre devido a estrutura nao—perturbativa da

formula de Lifshitz no limite vg = 0.

6.3 Outros analises e os resultados numéricos

Dado os valores especificos de A e p, a interagdo de Casimir pode ser avaliada usando a formula
de Lifshitz, os coeficientes de reflexao e o operador de polarizacao. Como mostra nosso anélise
numérica, aumentando a massa diminui a interacao de Casimir, enquanto a inclusdao da potencial
quimico diferente de zero aumenta a interagao. No entanto, a diferenca nos valores da energia livre
para A, ~ 0.01eV, que sdo limites razoédveis para estas quantidades em amostras suspensas de
grafeno, e para A = p = 0, é inferior a um porcento. Portanto no que se segue, nés nos limitamos
ao caso de A = = 0 e o estudamos em detalhe.

Na Fig.6.1 marcamos a razao p; da energia livre de Lifshitz F (6.4) pelas assintotas de

temperatura alta ]:é%)M (6.17) a T" = 300K para dois sistemas: grafeno-metal ideal e metal
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Figura 6.1: A razdo p; entre a energia livre e as assintotas de temperatura alta fé%)M, veja
equacao (6.17). Ambos os graficos sao calculados para T" = 300K. No grafeno foram utilizados

os valores A =y = 0.
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Figura 6.2: A razao py entre a energia livre para o sistema metal-grafeno (u = A = 0) e a
energia do sistema metal-metal a 7" = 300K.

ideal-metal ideal. Da Fig. 6.1 é evidente que a energia livre para o sistema grafeno-metal ideal
se aproxima dos valores assintoticos muito mais rapido do a energia para o sistema metal ideal—
metal ideal. O que explica esse fendémeno é o comportamento particular dos componentes do

operador de polarizacao em freqiiéncias diferentes de zero

Moo (wn) ~ apen O(pY), Hu(w,) ~ aTé,+0(p%), n>1,
lpl=0 T Ip|—0

que induzem supressao adicional O(«) das contribui¢des correspondentes. Aqui, ¢, é, sdo fatores
de ordem da unidade. Devido a esta supressao o termo TM de frequéncia nula de Matsubara
¢ dominante na energia livre de Lifshitz para o sistema de grafeno—metal em separacées muito
mais curtos do que no caso de sistema metal-metal.

Vamos definir os regimes separadamente baseando no comportamento de escala da energia
livre, em vez de utilizar as varias aproximacoes. Como funcio da distancia temos F ~ a =319,
onded=0aT=0ed=1aT — oco. O parametro de escala ¢ varia lentamente, e assim pode

ser definido através de uma derivada logaritmica
5=a [Ina®|F]]. (6.20)
da

Como estamos apenas interessados em estimativas, é suficiente aproximar J como uma funcao
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racional

_ U-+aV
16mad ’

onde U pode ser definido pelo valor da energia a T'= 0, e V é calculado através da assintot de

F~ (6.21)

temperatura alta, (6.17). Ou seja,

aN 8 1
Consequentemente, (6.20) dé&
Ué
ol = —————. 6.23
@) (02

Podemos definir o regime de “temperatura nula” como aquele onde d esta proximo a seu valor a
T =0, digamos 0 < 0.2, dando a7 < 0.004 ou a < 30nm a T = 300K. O regime de temperatura,
elevada, por outro lado, pode ser definido como § 2 0.8 correspondendo a a7 2 0.06, ou
a 2 460nm a T = 300K. Numericamente, esse limite est4 muito perto da condigdo original,
H > 1, que é universal para qualquer sistema de Casimir. No entanto, na interacdo entre o
grafeno e o metal, como ja discutido, as assintotas de alta temperatura ja estdo saturados em
H ~ 1, veja Fig. 6.1. Isto também pode ser visto considerando escalas ‘intermediarias’. Em
distancias correspondentes a § = 1/2, onde H ~ 2ralna~!/¢((3) ~ 0.19 é ainda menor que a
unidade, a assintota da temperatura alta ja se torna maior do que a contribuicao de 7" nula, ou
seja, aV > U, e, portanto, este ponto pode ser considerado (formalmente) como um cruzamento
entre as regioes de temperaturas altas e nulas.

Notamos também que o parametro U que governa as transi¢oes entre regimes diferentes
é definido por a e nao depende de vp. Nao se deve, porém, superestimar esse fato. Todas
as nossas expressoes sao validas apenas para as pequenas vp. Em tal caso, a energia livre
se comporta, muito aproximadamente, como uma soma da contribuicdo de temperatura nula
e termo de frequéncia nula de Matsubara. Portanto, o cruzamento entre diferentes regimes é
definido pela relacao entre estas duas contribuicoes.

Na Fig. 6.2 marcamos a razdo ps entre a energia livre do sistema grafeno—metal e a energia
do sistema metal-metal para separacoes abaixo de 300 nm. A temperatura é escolhida como
T = 300K, o que significa que H = 4waT varia na Fig. 6.2 de zero até 0.49. Em calculos
numeéricos da energia livre de semi-espago de ouro e camada de grafeno paralelo nés usamos
o modelo de plasma para descri¢ao do ouro, eg(iw) = 1 + wg Jw? com a freqiiéncia de plasma
igual a wp = 9.0eV. Os coeficientes de reflexao de ouro sao os coeficientes de Fresnel padrao com
eg(w), veja [61]. O resultado numérico para a energia livre do sistema ouro—grafeno dividido pela
energia livre do sistema de metal-metal é mostrado pela curva tracejada na Fig. 6.2. Note-se
que o comportamento da energia livre de ouro—grafeno em separacoes curtas é uma potencia de
a diferente daquele na energia do sistema grafeno—metal ideal. Esta é uma mudanca comum na
lei de poténcia, quando o sistema passa do regime retardado para um nao-retardado, e acontece
nas separacoes caracterizadas por comprimento de onda do material igual a A\, = 27 /w,. Assim,
a interagao de metal real com grafeno é essencialmente diferente da interagdo de metal ideal com
grafeno somente em separacOes curtas. A curva solida, que corresponde ao termo isolado de

frequéncia nula de Matsubara é quase linear. Isto reflete o fato que, como mencionado acima,
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a expansao de Fgrym em torno das assintotas de alta temperatura féOT)M é governada por um

pequeno parametro v%/(aN), enquanto que o termo Forg é suprimido por um fator aNv?.

Finalmente, uma comparagdao com trabalhos prévios sobre o assunto estd em ordem. Como
mencionado anteriormente, os valores assintOticos principais para a energia livre do sistema
de grafeno-metal em separacoes grandes (6.17) coincidem com valores assintoticos do sistema
grafeno—grafeno. Assim, nossos achados corroboram os resultados da Ref. [72]| onde a interagao
térmica de van der Waals foi estudada no sistema grafeno—grafeno. No entanto, a nossa previsao
para a distancia caracteristica que separa os regimes de temperatura nula e de temperatura
alta (como discutido abaixo da Eq. (6.23)) difere da previsao de Ref. [72|. No nosso caso, ela
nao depende da velocidade de Fermi vy mas sim da constante de estrutura fina «, enquanto
em |72] a distancia caracteristica é proporcional a vp sem dependéncia de a. Nao ha contradicao
direta, no entanto, uma vez que sistemas fisicos diferentes tém sido estudados em nossas obras.
Nos discordamos o artigo [73], onde néo foi encontrada praticamente nenhuma dependéncia na
temperatura da interagdo de Casimir do grafeno (e que, consequentemente, também contradiz
[72]). Ainda assim, a estimativa para o caso da temperatura nula dada em [73] coincide com
os nossos calculos anteriores |2]. Finalmente, as separacoes considerados em [71] sao demasiado
pequenas para permitir uma comparacao com os nossos resultados.

Unidades fisicas podem ser restaurados em nossas férmulas seguindo a simples regra: para
resultados expressos na poténcia adequada de aT s divididos por a?, o produto a7 sera substituido

por kpaT/(he), enquanto 1/a® deve ser substituido por he/a®.
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Capitulo 7

Comentarios finais

Neste trabalho apresentamos a investigacao de varios fend6menos quénticos, tanto em mono-
camadas suspensas quanto em camdas epitaxiais de grafeno. Os assuntos principais foram a
investigacao das propriedades 6pticas do grafeno no campo magnético externo, e do efeito Casi-
mir.

Para explorar esses efeitos foi utilizada uma abordagem da Teoria Quéantica de Campos para
a fisica do grafeno. A relagdo de dispersdo quase-relativistica das excita¢bes eletronicas no
grafeno, juntamente com a sua massa (quase) nula faz da TQC uma linguagem mais adequada
para descrever propriedades do grafeno, em oposigao & mecénica quintica nao-relativistica.

Seguindo esta abordagem, nos comecamos com a acao de Dirac—-Maxwell, onde os espinores
estao confinados a superficie do grafeno, enquanto o campo electromagnético se propaga no espago
341 dimensional. O campo eletromagnético nao foi quantizado, e foi dado por uma soma de um
campo magnético constante e um flutuante (fétons). Quando necessario o campo magnético foi
levado em conta exatamente, enquanto para os fétons nés sempre mantivemos apenas os termos
de segunda ordem. Portanto, do lado da TQC calculamos um diagrama de sé um loop, porém,
bastante complicado — dependendo do campo magnético, do potencial quimico, da massa, e de
um parametro que descreve fenomenologicamente as impurezas. Este calculo é similar a outros
apresentados na literatura, mas foi feito de forma diferente seguindo as necessidades de nossa

investigacao.

Realizando esse procedimento para sistemas particulares, na primeira parte da pesquisa foram
investigadas as propriedades Oticas gerais do sistema planar descrito por um potencial-delta
tensorial incluido nas equacoes classicas de Maxwell. No caso do grafeno este potencial é definido
pelo operador de polarizacao das quase—particulas — o diagrama de um loop mencionada acima.
No6s estabelecemos uma clara conexao entre os seus componentes e as propriedades 6ticas do
grafeno ambos suspenso e epitaxial.

Para fins de comparacao com um experimento recente, recalculamos o operador de polarizacao
no campo magnético externo. Baseando-se neste calculo mostramos que em um nidmero de
regimes diferentes a rotagdo da polarizacao da luz que passa através de monocamada de grafeno
¢ gigante, sendo da ordem de 0.1 rad, enquanto a absor¢ao pode atingir 40%.

Em particular, mostramos que as previsdes do modelo de Dirac estdao em boa concordancia

com os resultados experimentais recentes sobre a transmissao e a rotagdo de Faraday gigante
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em regime de ressonéancia ciclotron. Além disso, previmos que para potenciais quimicos meno-
res (caracteristicos do grafeno suspenso), o efeito ¢ ainda muito pronunciado, mas ocorre em
freqiiéncias mais elevadas. Nos também revelamos que em amostras de grafeno limpo a rotagao
de Faraday como uma func¢ao do potencial quimico deve ser quantizada de uma forma similar ao

efeito Hall ndo convencional inteiro.

A outra parte da pesquisa foi dedicada a investigacao do efeito Casimir entre a camada de
grafeno suspenso e o condutor ideal. Considerando o caso de temperatura nula seguimos duas
rotas diferentes — primeiro adotando a abordagem perturbativa da TQC e depois a abordagem
de Lifshitz. Foi demonstrado que ambas abordagens sdo consistentes em ordem O(«) prevendo
a forca de Casimir entre a filme suspenso do grafeno e o condutor ideal em aproximadamente
2.6% da forga entre dois condutores ideais.

Foi estudada também a energia livre de Lifshitz para o sistema grafeno—metal & temperatura
nao-nula e foram obtidos esultados que podem ser prontamente utilizados para a comparacao da,
teoria com experimentes a temperatura ambiente e para diferentes separagoes. Também mostra-
mos que a temperaturas altas (separagoes grandes), a energia livre de interagdo entre a amostra
suspensa de grafeno e o metal paralelo comporta—se assintoticamente como a interacao entre duas
superficies condutoras descritas pelo modelo de Drude. Isto produz uma interacao de Casimir
muito forte, algo surpreendente para um material de um atomo de espessura. Esta caracteris-
tica fornece uma oportunidade excelente para os estudos experimentais do efeito Casimir neste
sistema a temperatura ambiente e separagoes grandes. A energia em separagoes grandes é essen-
cialmente insensivel ao modelo que foi realmente utilizado para a descricao da condutividade do
metal.

Em ambos os casos, consideramos uma amostra de grafeno suspenso. Em tal amostra os
valores de A e p sdo pequenos e, como mostram nossos estudos numéricos, a sua influéncia sobre
a interacao de Casimir é desprezivel. Com as técnicas experimentais de hoje que resolvem a
forca de Casimir com o erro total da ordem de fracoes de 1%, acreditamos que um experimento
baseado no grafeno seja uma tarefa perfeitamente vidvel ainda que dificl.

Do ponto de vista tedrico, é interessante notar que na investigacao de todos os efeitos nos
comegamos com um modelo da TQC & temperatura finita totalmente consistente, e que o ten-
sor de polarizagao (i.e., a condutividade da superficie do grafeno) foi, assim, dependente da

temperatura.
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