XXIX Seminério de Iniciagédo Cientifica e Tecnoldgica 2025

PROPRIEDADES ELETRONICAS DE NANOFITAS DE GRAFENO!

Alan Vieira de Souza?, Sandra Cristina Ramos3

RESUMO

O grafeno é uma estrutura cristalina bidimensional composta por uma Unica camada de
atomos de carbono, que em sua valéncia possui trés orbitais hibridos do tipo sp2 e outro
pz, conferindo-lhe mobilidade eletronica. Adotando as nanofitas de grafeno como objeto
de estudo, temos que experimentalmente, as nanofitas de grafeno se agrupam em
familias semicondutores e condutoras. A alternancia das caracteristicas do material é
melhor explicada com o desnivelamento provocado pela juncéo p-n, condi¢des ligadas
a abertura de gap de energia nas nanofitas de grafeno. Ao usarmos o modelo Tight-
binding, modelo ao qual podemos entender o comportamento dos elétrons de materiais
que ainda mantém forte ligagdo com o nucleo, aplicando ao elétron pz do grafeno,
obtemos as bandas de energia das nanofitas de grafeno e aplicando a féormula de
Landauer nos niveis de energia. Os resultados foram obtidos a partir do software Kwant
gue usa como base a linguagem de programacgdo Python. Assim, o entendimento
dessas propriedades eletrénicas atreladas aos tipos de bordas das nanofitas de grafeno
possibilita aplicacdes, como na eletrénica de semicondutores e qubit.
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ELECTRONIC PROPERTIES OF GRAPHENE NANORIBBONS

ABSTRACT

Graphene is a two-dimensional crystalline structure composed of a single layer of carbon
atoms, which in its valence has three sp2 hybrid orbitals and another pz orbital, giving it
electronic mobility. Taking graphene nanoribbons as the object of study, we have found
experimentally that graphene nanoribbons are grouped into semiconductor and
conductor families. The alternating characteristics of the material are best explained by
the unevenness caused by the p-n junction, conditions linked to the opening of the
energy gap in graphene nanoribbons. By using the tight-binding model, a model that
allows us to understand the behavior of electrons in materials that still maintain a strong
bond with the nucleus, applying it to the pz electron of graphene, we obtain the energy
bands of graphene nanoribbons and apply Landauer's férmula to the energy levels. The
results were obtained using Kwant software, which is based on the Python programming
language. Thus, understanding these electronic properties linked to the types of edges
of graphene nanoribbons enables applications such as semiconductor electronics and
qubits.
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INTRODUCAO
O carbono, elemento fundamental da quimica organica e dos materiais

avancados, destaca-se por sua extraordinéria capacidade de formar estruturas diversas
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através do processo de hibridizacdo de orbitais. Esse fenbmeno, que combina orbitais
atdbmicos, que permite a formacéo de ligacBes covalentes estaveis, originando al6tropos
com propriedades Unicas. O grafeno, a exemplo, desde sua sintese por Novoselov e
Geim (NOVOSELOV et al., 2004), vem sendo explorado cada vez mais principalmente
no ramo da nanotecnologia no setor de eletrdnica de semicondutores. As novas
perspectivas para 0 mesmo, tais como qubits, colocam-no na rota de estudos em
aspectos fundamentais da Fisica Quantica e Relatividade, j& que a sua aplicacdo
apresenta implicacdes que contornam estas duas grandes areas da fisica. A literatura
nos diz que o grafeno € um semicondutor de gap nulo a temperatura ambiente e que,
na auséncia de perturbacdes, esboca bandas de energia conicas, os famosos cones de
Dirac, que se tocam no entorno dos niveis de Fermi no ponto de Dirac (ARAUJO et al.,
2022). Tendo isto em vista, investigamos como alterar essas implicacdes diretas da
estrutura e constatar como as propriedades eletrénicas das nanofitas de grafeno sdo
resultados diretos das suas estruturas.

MATERIAIS E METODOS

O grafeno é uma estrutura cristalina bidimensional composta por uma Unica
camada de atomos de carbono, que em sua valéncia possui trés orbitais hibridos do tipo
sp? e outro pz, conferindo-lhe certa mobilidade eletronica. Ao efetuarmos cortes numa
dada direcdo no plano de grafeno, obtemos diferentes tipos de nanofitas do material,
onde adotaremos duas delas: as nanofitas de grafeno armchair e outra do tipo zigzag,
nomes dados ao tipo de borda apresentada apdés o corte. Experimentalmente, as
nanofitas de grafeno armchair se agrupam em familias semicondutores e condutoras a
depender da largura, j& zigzag sdo sempre metalicas (SILVA, 2016). Todavia, a analise
geométrica ndo é suficiente para concluir se 0 material possui caracteristicas metélicas
ou ndo, tendo em vista que, dada uma juncao p-n de desnivelamento do elétron pz nos
niveis de Fermi, caracteriza-o com propriedades condutoras. Para o entendimento de
como a estrutura esta associada as propriedades eletrdnicas destas nanoestruturas de
grafeno, usamos o modelo Tight-binding para estudar o elétron pz, este modelo permite
estudarmos os elétrons de materiais que ainda mantém forte ligacdo do nacleo atdmico
(COSTA, 2017), o Hamiltoniano deste ndo faz mencéo a energia potencial do sistema,

gue pode ser incluido permitindo novas analises dentro do método.

RESULTADOS E DISCUSSAO
Os resultados foram obtidos utilizando a extensdo Kwant (GROTH et al., 2014)

sob linguagem Python, que nos permite resolver problemas com o modelo Tight-binding,
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solucionar a equacao de Schrodinger e calcular funcbes de Green para a propagacao
de elétrons. Ao aplicarmos o modelo Tight-binding para as nanofitas de grafeno e
considerando a teoria de bandas de Landau submetido a um campo magnético externo
constante, é possivel notar que as bandas de energia para as nanofitas de grafeno
Zigzag possui um gap de energia proximo ao ponto de Dirac. Esta condicdo matém-se
inalterada independente da largura da nanofita. A Figura 1, apresenta o resultado deste
modelo para uma estrutura do tipo armchair. Nesta condic&o, o gap pode ser modulado,
diminuido ou fechado, para as nanofitas armchair, ja que quando o elétron pz dado uma
juncéo p-n salta da banda de valéncia (juncéo p) e passa ocupar a banda de conducéo
(juncdo n), hd no material abertura de um gap de energia, ou seja, nanofita metalica
(ARAUJO et al., 2022). Ao aplicarmos a férmula de Landauer nesses niveis energéticos,
podemos observar a probabilidade de transmisséo do elétron respeitando a quantizacao
no formalismo de Landau (ARAUJO, 2017). A Figura 2, apresenta o resultado do modelo
aplicado a estrutura armchair em que mostra os pontos de Dirac e as bandas de valéncia
e conducdo. Esse resultado revela que o grafeno possui uma condutancia discretizada,

gue esboca o efeito Hall Quantico.

FIGURA 1
Nanofita de grafeno armchair

Fonte: Os autores (2025), adaptado do Kwant (GROTH et al., 2014).

FIGURA 2
Bandas energia - Nanofita armchair

Fonte: Os autores (2025), adaptado do Kwant (GROTH et al., 2014).
CONCLUSOES/CONSIDERACOES

Assim, durante este percurso foi possivel notar a complexidade e o rigor nos
estudos de materiais como o grafeno e suas nanoestruturas. Constatamos que a
dependéncia da estrutura com as propriedades expostas pelas nanofitas circula

caracteristicas geomeétrico-experimentais, quando agrupamos as nanofitas armchair em
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familias condutoras a partir da largura e do nimero de atomos, ou quéanticas quando
discretizamos 0s niveis de energia acessiveis para o elétron pz e a interacao entre vetor
de onda e linhas de quantizacdo. Também foi possivel entender a influéncia desta
gquantizacdo quando obtemos o elétron sendo transmitido como platés exprimindo
quantizacdo Hall do material. O entendimento dessas propriedades eletrdnicas
atreladas aos tipos de bordas das nanofitas de grafeno abre espaco para a discusséo
das aplicagbes, como eletrénica de semicondutores e qubits (componente essencial
desta nova revolugéo tecnoldgica). Contudo, novas pesquisas poderdo ser realizadas a
partir da alteragéo dos cédigos e/ou adicionando potenciais térmicos, quimicos, etc. no

hamiltoniano do sistema.
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