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Introduc¢ao e Objetivos Resultados

Nas figuras a seguir sao mostrados alguns graficos gerados nos diferentes programas
explorados, indicando nas legendas as interpretacoes fisicas que estes permitem.

UNICAMP

O grafeno € um material bidimensional, que consiste de Unica
camada de atomos de carbono ligados numa rede hexagonal-
como pode ser observado na Figura 1 - e apresenta altissimas
mobilidades eletronicas mesmo a temperatura ambiente, se
tornando um forte candidato para substituir o silicio em nano-
dispositivos eletronicos. O grupo de pesquisas onde este
projeto foi desenvolvido tem investigado, através de
simulacdes numeéricas, como as propriedades eletronicas do
grafeno (tanto monocamadas quanto bicamadas) sao afetadas J\.,‘\.,‘\., \.,L\.,x\.,
por diferentes geometrias da folha de grafeno, por diferentes

tipos de desordem na rede cristalina do grafeno ou por Figural: Estrutura de uma jolha de grajeno, cuja

L. . . . espessura é de um unico atomo: atomos de

campos elétricos ou magnéticos aplicados a rede. carbono numa rede hexagonal.

Representacoes graficas (de superficie ou curvas de contorno) da densidade de carga
eletronica sobre uma rede de grafeno com 6120 (60x102) atomos de carbono:

O objetivo principal deste trabalho foi o aprimoramento das imagens e representacdes graficas das
distribuicdes de densidades de carga eletronica sobre a rede do grafeno, que sao obtidas a partir das
simulacdes. As imagens dessas densidades de carga contribuem de forma importante para a
visualizacao dos dados fornecidos pelas simulacdées numéricas realizadas no grupo, ou seja, contribuem
para a interpretacao das propriedades fisicas desse sistema.

Figura 2: Usando o programa Mathematica. Figura 3: Usando o programa Mathematica. Figura 4: Usando o programa
Na situagdo graficada, tem-se um estado Na situagdo graficada, tem-se um estado dito  ppathematica. Na situacdo  graficada
dito estendido, espalhado com amplitudes localizado, onde a densidade de carga é tem-se um estado dito estendido
significativas sobre toda a rede. restrita a uma regido confinada da rede espalhado com amplitudes significativas
] (devido a desordem). Estados deste tipo nGo  <opre toda a rede

Proprledades: Z contribuem para o transporte eletrénico.

* E hoje o material mais forte que existe, podendo ser até cem vezes mais forte que o ago. [1]

« Como condutor de eletricidade, o grafeno é tao bom quanto o cobre.[1]

« Como condutor de calor, ele supera qualquer outro material conhecido. [2]

« E quase transparente, mas t3o denso que nem mesmo o hélio, o menor dos &tomos gasosos, é capaz
de atravessa-lo. [3]

e Plastico com grafeno adicionado a sua estrutura se tornam condutores de eletricidade e ganham
mais resisténcia mecanica e térmica. [3] “E“ﬁ%_%

Aplicacées: 10 :

 Pode ser a chave para a producao de transistores de apenas 0.01 micrometro, aproximando-se dos
limites fisicos da matéria. [4]

 Aplicacoes praticas como em telas sensiveis ao toque. [5]

 Gerador de Lasers ultrarrapidos de banda larga. [6]

O desenvolvimento de chips mais finos, econdmicos e poderosos.

 Detentor do recorde de mobilidade de cargas elétricas entre todos os materiais conhecidos - a

velocidade na qual a informacao eletrénica é transmitida através de um material - o grafeno € um , o _ , o ,
Figura 5: Usando o programa OCTAVE. Na situacdo graficada,  Figura 6: Usando o programa OCTAVE. Na situagcGo graficada, tem-se

excelente candidato para a fabrlcagao de equipamentos eletronicos de alta velocidade. tem-se um estado dito estendido, espalhado com amplitudes  um estado dito localizado, onde a densidade de carga é restrita a uma

significativas sobre toda a rede. regido confinada da rede (devido a desordem). Estados deste tipo ndo
contribuem para o transporte eletrénico.

Propriedades e Aplicacoes do Grafeno
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 Foram explorados diversos programas para gerar as imagens das densidades de cargas, como Origin
8.0, Mathematica 6, MatLab e Octave.

 Foram desenvolvidas melhorias nas representacdoes das imagens das densidades de carga, que antes
deste projeto eram feitas utilizando-se o programa Mathematica. Um recurso neste mesmo
programa que ainda nao estava sendo explorado, e foi aprimorado, sao as legendas em forma de
barras de corres, as quais facilitam a visualizacao das diferentes densidades e distribuicao de carga,
tanto nos graficos de contorno, quanto nos de superficie 3D (ver Figuras 2 a 4).

Ao estudar o Origin, percebeu-se que neste programa o grafico de contorno foi o que melhor
atendeu as expectativas para nosso trabalho (ver Figura 7).

* Ja no estudo do MATLAB, foi encontrado um programa equivalente na area grafica, com a vantagem 0
de ser gratuito, o OCTAVE. Neste foi observado um maior avanco, destacando a construcao tanto de
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Figura 7: Usando o programa ORIGIN. Na situacdo graficada, tem- Figura 8: Usando o programa OCTAVE. Na situacdo graficada, tem-

graficos de contorno como de superficie, este programa também tem a visualizagdo da legenda (ver se um estado dito localizado, onde a densidade de carga é restrita se um estado dito localizado, onde a densidade de carga é restrita a
Figuras 5, 6 e 8). a uma regiéo confinada da rede (devido a desordem). Estados uma regido confinada da rede (devido a desordem). Estados deste
deste tipo ndo contribuem para o transporte eletronico. tipo ndo contribuem para o transporte eletrénico.
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