
Ejer
i
io Adi
ional - Guia 41. El grafeno puede des
ribirse 
omo un sólido bidimensional en el que los átomos de 
arbono o
upan lossitios de una red tipo panal de abeja (Figura 1). Los 
uatro orbitales de valen
ia del 
arbono son 2s, 2px,
2py y 2pz. Pero se en
uentra que para el grafeno los niveles ele
tróni
os que involu
ran los orbitales 2s,
2px y 2py están fuertemente desa
oplados de los niveles que involu
ran a los orbitales 2pz, e in
luso seen
uentran a energías alejadas del nivel de Fermi, EF . Es de
ir que la estru
tura de bandas del grafeno
er
a de EF puede des
ribirse por un úni
o orbital 2pz por átomo de 
arbono.a) Obtenga las bandas del grafeno E(~k) en la aproxima
ión de enla
es fuertes, suponiendo 
omo baseatómi
a un úni
o orbital de tipo 2pz por átomo. Considere la energía de sitio ǫpz

= 0 y sólo intera

iónentre átomos primeros ve
inos t = 2.9 eV. Se despre
ia el overlap entre orbitales.b) A partir de los valores de E(~k) en los puntos Γ = (0, 0), M = π
3a

(1,
√

3) y K = 4π
√

33a
(0, 1), gra�que
ualitativamente la estru
tura de bandas a lo largo del 
amino K −→ Γ −→ M −→ K. Ubique elnivel de Fermi. Justi�que. ¾Cómo espera que sea la super�
ie de Fermi?
) La 
ondu

ión elé
tri
a está determinada por los estados alrededor del EF , enton
es es útil ha
erun desarrollo de la rela
ión de dispersión alrededor de EF . Para el grafeno, las bandas se puedenaproximar por E(~k) = ±t

√
3k. Cal
ule la densidad de estados alrededor de EF .d) Si se enrolla una lámina de grafeno formando un 
ilindro se tiene un nanotubo de 
arbono. Hay variasmaneras en la que una lámina de grafeno puede ser enrollada, por lo tanto existen una variedad denanotubos. Para espe
i�
ar 
omo está enrollado el nanotubo, se de�ne el ve
tor ~C que pertene
e ala red de Bravais del grafeno 
omo ~C = n~a1 + m~a2 
on n y m enteros y ~a1 y ~a2 ve
tores primitivosdel grafeno. ~C 
one
ta 2 puntos equivalentes de la lámina de grafeno que van a quedar unidos alformarse el nanotubo. El módulo de ~C, | ~C|, es la longitud de la 
ir
unferen
ia del nanotubo.Se puede estimar los niveles de energía de los nanotubos a partir de la estru
tura de bandas E(kx, ky)del grafeno, teniendo en 
uenta que los valores permitidos para el ve
tor de onda ~k que 
ara
terizaa los autoestados del nanotubo están determinados por la imposi
ión de 
ondi
iones de 
ontornoperiódi
as a lo largo de la 
ir
unferen
ia del nanotubo. Por lo tanto, los ~k en esa dire

ión tomaránvalores dis
retos. En 
ontraste, los ve
tores de onda ~k a lo largo del eje del nanotubo permane
erán
ontinuos (nanotubo in�nito). En
ontre la 
ondi
ión de 
uantiza
ión para ~k.Espe
ializarla para los 
asos: a) ~C tiene dire

ión x̂ (nanotubo del tipo arm-
hair) y b) ~C tienedire

ión ŷ (nanotubo Del tipo zig-zag). Interprete grá�
amente (sobre la primera zona de Brillouindel grafeno) la 
ondi
ión en
ontrada para los 
asos a) y b).e) La estru
tura de bandas de un nanotubo espe
í�
o puede ser aproximada 
omo la superposi
ión delos estados ele
tróni
os del grafeno para los ~k permitidos. A partir de las bandas del grafeno queobtuvo, puede expli
ar por qué todos los nanotubos del tipo arm-
hair son metáli
os y por qué losdel tipo zig-zag pueden ser metáli
os o aislantes? En este último 
aso, ¾
uál sería la 
ondi
ión paraque se observe el 
omportamiento metáli
o?
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Figura 1:
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