
Ejeriio Adiional - Guia 41. El grafeno puede desribirse omo un sólido bidimensional en el que los átomos de arbono oupan lossitios de una red tipo panal de abeja (Figura 1). Los uatro orbitales de valenia del arbono son 2s, 2px,
2py y 2pz. Pero se enuentra que para el grafeno los niveles eletrónios que involuran los orbitales 2s,
2px y 2py están fuertemente desaoplados de los niveles que involuran a los orbitales 2pz, e inluso seenuentran a energías alejadas del nivel de Fermi, EF . Es deir que la estrutura de bandas del grafenoera de EF puede desribirse por un únio orbital 2pz por átomo de arbono.a) Obtenga las bandas del grafeno E(~k) en la aproximaión de enlaes fuertes, suponiendo omo baseatómia un únio orbital de tipo 2pz por átomo. Considere la energía de sitio ǫpz

= 0 y sólo interaiónentre átomos primeros veinos t = 2.9 eV. Se despreia el overlap entre orbitales.b) A partir de los valores de E(~k) en los puntos Γ = (0, 0), M = π
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(0, 1), gra�queualitativamente la estrutura 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 onduión elétria está determinada por los estados alrededor del EF , entones es útil haerun desarrollo de la relaión de dispersión alrededor de EF . Para el grafeno, las bandas se puedenaproximar por E(~k) = ±t

√
3k. Calule 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 espei�ar omo está enrollado el nanotubo, se de�ne el vetor ~C que pertenee ala red de Bravais del grafeno omo ~C = n~a1 + m~a2 on n y m enteros y ~a1 y ~a2 vetores primitivosdel grafeno. ~C oneta 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 irunferenia del nanotubo.Se puede estimar los niveles de energía de los nanotubos a partir de la estrutura de bandas E(kx, ky)del grafeno, teniendo en uenta que los valores permitidos para el vetor de onda ~k que araterizaa los autoestados del nanotubo están determinados por la imposiión de ondiiones de ontornoperiódias a lo largo de la irunferenia del nanotubo. Por lo tanto, los ~k en esa direión tomaránvalores disretos. En ontraste, los vetores de onda ~k a lo largo del eje del nanotubo permaneeránontinuos (nanotubo in�nito). Enontre la ondiión de uantizaión para ~k.Espeializarla para los asos: a) ~C tiene direión x̂ (nanotubo del tipo arm-hair) y b) ~C tienedireión ŷ (nanotubo Del tipo zig-zag). Interprete grá�amente (sobre la primera zona de Brillouindel grafeno) la ondiión enontrada para los asos a) y b).e) La estrutura de bandas de un nanotubo espeí�o puede ser aproximada omo la superposiión delos estados eletrónios del grafeno para los ~k permitidos. A partir de las bandas del grafeno queobtuvo, puede expliar por qué todos los nanotubos del tipo arm-hair son metálios y por qué losdel tipo zig-zag pueden ser metálios o aislantes? En este último aso, ¾uál sería la ondiión paraque se observe el omportamiento metálio?

1



Figura 1:
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