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Introducao as propriedades eletrénicas de novos materiais bidimensionais

Victor Barthman Casaca*, Ana Luiza C. Pereira

Resumo

O estudo envolveu a andlise das propriedades eletrbnicas de novos materiais bidimensionais através de simulacfes
computacionais, considerando-se diferentes condicdes de desordem da rede e observando-se os efeitos de localizacao
eletrénica. O estudo é teérico, mas diretamente relacionado as aplicacdes na area de dispositivos eletrénicos.
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Introducgéao

Os novos materiais bidimensionais (2D) como o
grafeno, fosforeno, germaneno, siliceno, dentre outros,
estdo atraindo grande atencdo, por suas propriedades
eletrbnicas e mecanicas surpreendentes e superlativas?.
Visando entender melhor as propriedades eletrénicas
desses novos materiais, foram desenvolvidas neste
trabalho simulagcbes computacionais, que permitem
investigar o comportamento do material quanto a estas
propriedades, variando-se as dimensbes da rede
cristalina, incluindo-se diversos tipos de desordens na
rede, considerando-se ou ndo condicbes de contorno
periédicas, ou também vacancias na rede.

Basicamente os materiais bidimensionais s&o
uma Unica camada de atomos que formam uma estrutura
plana. Em alguns materiais, parte dos atomos da
estrutura atbmica podem “sair” ligeiramente do plano,
como pode ser visto na Figura 1: é o caso do fosforeno,
do siliceno e do dissulfeto de molibdénio (MoS,).
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Figura 1. Estrutura atdmica de diferentes materiais 2D2.

Resultados e Discussao

As simulacdes foram feitas a principio para o
grafeno, que é o material em que as medidas
experimentais se encontram em um estdgio mais
consolidado®. A partir do modelo de liga¢des fortes (tight-
binding), que emula a cadeia de atomos de carbono em
uma rede hexagonal, montou-se um programa que leva
em conta a energia de cada sitio atbmico e as energias
de ligagdo entre atomos de carbono vizinhos na rede
cristalina do grafeno (hoppings). Recai-se num problema
de autovalores a partir do qual é obtido o espectro de
energias possiveis para o sistema (de onde se obtém a
Densidade de Estados), bem como a distribuicdo de
carga eletrdnica (densidade de probabilidade da fungéo
de onda) sobre a rede para cada uma dessas energias.

A desordem na rede pode ser incluida variando-se
a energia dos sitios, ou dos hoppings, ou ‘retirando-se”
alguns atomos da rede (gerando assim, vacancias).

A Figura 2 mostra a distribuicdo da carga
eletrbnica sobre uma rede de grafeno de 2500 atomos
(50x50), para energias diferentes, sendo que em A e C
considerou-se a rede sem nenhum tipo de desordem,
enquanto em B e D (para as mesmas energias de A e C
respectivamente), considerou-se uma vacancia na rede.
Em particular, em D, nota-se a formag&do de um “estado
localizado”, onde a densidade de carga fica fortemente
concentrada em torno da vacéncia. Estados desse tipo ndo
contribuem para o transporte eletrdnico, reduzindo a
condutividade do sistema em torno dessa energia.

Figura 2. Distribuicdo da carga eletrénica sobre uma
rede de grafeno, para diferentes energias. A e C sdo sem
desordem, enquanto B e D apresentam uma vacancia.

Conclusodes

Investigamos, através de simulagdes numéricas,
efeitos de desordem na rede de materiais bidimensio-
nais, e os impactos sobre as propriedades eletrdnicas.
Consideramos neste trabalho os efeitos de vacéancias,
desordens no substrato sobre o qual o material 2D esta
apoiado (desordem nos sitios) e corrugacbes na rede
(desordem nos hoppings) e observamos efeitos de
localizacdo eletrénica para todos esses casos.
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