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Este projeto de iniciacdo cientifica € um estudo sobre o grafeno através de simulacdes
numéricas. Tal material vem revolucionando a fisica e a eletrbnica, pois possui grande
potencial para diversas aplicacdes. O objetivo deste projeto é a investigacdo de algumas
propriedades deste novo material que afetam o funcionamento de dispositivos eletrénicos. Para
essas simulacBes foi considerado o modelo de rede tight-binding em monocamadas de
grafeno, utilizando o cluster computacional do CENAPAD-SP. Nesse modelo foram realizadas
simulagcbes com alguns tipos de desordens, como a presenca de bordas armchair e zigzag,
insercdo de vacéncias em sua rede e também a desordem aleatéria nos niveis de energia.
ApOs obter os resultados dessas simulacBes foi feito o estudo sobre as consequéncias
causadas pelas desordens nas propriedades desse revolucionario material. Para analisar
essas consequéncias foram utilizados principalmente dois tipos de graficos: o primeiro deles foi
da funcdo de onda eletrbnica, que indica a distribuicdo espacial da nuvem eletrbnica
(densidade de probabilidade) sobre a rede, e o segundo foi o histograma de energias
(autovalores) resultantes da rede estudada. A partir dessa andlise foi possivel apreender
diversas propriedades eletrdnicas que ocorrem no grafeno e que sdo diferentes dos outros

materiais.
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