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Introdugao

Nanoestruturas de carbono tém aplicagdes tdo diversas como biosensores, armazenagem e producgéo de
energia, construcdo civil, além de dispositivos fotdnicos, eletrdnicos e spintronicos. As possibilidades para
aplicagdes tecnoldgicas desses materiais sdo imensas e por isso mesmo o estudo tedrico e simulacional de
suas propriedades eletrOnicas se faz necessario. Em particular, o estudo das propriedades eletrénicas de
nanoestruturas de carbono tem sido o foco da pesquisa basica e aplicada de inUmeros grupos no Brasil e
no exterior nas ultimas duas décadas. Desde a década de 1990 que temos estudado analiticamente
estruturas bidimensionais de carbono (como em 1998 o termo grafeno n&o era ainda conhecido nos
referiamos a "monocamada de grafite") [1-3]. Utilizando técnicas computacionais de primeiros principios
exploramos também diversas formas de BN, analogas as de carbono, com e sem carbono adicionado [4-8].
Utilizando o formalismo da equagdo de Dirac estudamos efeitos inerciais devido a rotagdo em C60
(fullereno) [9,10] e nanotubos de carbono [11]. Com 0 mesmo formalismo, mostramos como obter um gap
indireto no grafeno utilizando a influéncia do substrato na velocidade de Fermi [12]. Com técnicas
geomeétricas e topolégicas estudamos estruturas curvas de grafeno em [13]

Sendo as nanoestruturas de carbono sistemas bidimensionais e podendo assumir formas curvas, a
possibilidade de utilizar geometria para manipular suas propriedades eletrénicas foi apontada em trabalhos
recentes do nosso grupo de pesquisa com nanotubos deformados [14,15]. Combinando técnicas
tradicionais, como dopagem, com alteragées na curvatura da superficie pode-se entdo ter maior controle
das propriedades eletrénicas levando entdo a uma maior flexibilidade no design de dispositivos. Neste
projeto de dissertacdo de mestrado, com o intuito de obter uma melhor compreensdo da influéncia da
geometria nas propriedades eletrOnicas das estruturas curvas de carbono, daremos continuidade aos
trabalhos [14,15], focando agora em nanotubos com curvatura média constante.

As superficies de revolugdo com curvatura média constante sdo conhecidas como superficies de Delaunay
[16]. Nosso interesse em estudar "nanotubos de Delaunay" decorre do fato que a influéncia da geometria na
dindmica quantica dos elétrons é dada pelo potencial geométrico [17]
. o .
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onde H e K sdo, respectivamente, as curvaturas média e gaussiana da superficie. Com H=const ficamos
apenas com a curvatura gaussiana K como ingrediente principal do potencial geométrico, o que simplifica a
analise e interpretacdo dos resultados.

Objetivos

- Objetivo Geral

Estudar a influéncia da geometria nas propriedades eletrénicas de formas curvas de grafeno, em particular
nanotubos, com fins de aplicagdes no design de dispositivos eletrénicos.

-Objetivos Especificos

- Estudar as propriedades eletrénicas de nanotubos de carbono de curvatura média constante.
- Analisar o papel da curvatura gaussiana nos resultados obtidos.



Metodologia

Sera feito o calculo da transmitancia de elétrons balisticos em fung¢do da energia de incidéncia para tubos
com geometrias distintas. Isto sera realizado resolvendo-se numericamente a equagdo de Schrodinger
incluindo o potencial geométrico, com o cédigo MAPLE desenvolvido em nosso grupo de pesquisa e
publicado como material suplementar da referéncia [14].

Resultados Esperados

- Melhor compreenséo dos efeitos da geometria nas propriedades eletronicas das estruturas bidimensionais
a base de carbono.

- Apresentagao de trabalhos em congressos;

- Publicacao de artigos em periddicos internacionais indexados.

Aderéncia aos critérios de priorizagao

L. Reserva de bolsas para Cursos Novos

O programa de pés-graduagdo em Engenharia Fisica (PPG-ENGFIS), vinculado a Unidade Académica do
Cabo de Santo Agostinho (UACSA — UFRPE), esta iniciando suas atividades em 2019.1. O PPG-ENGFIS
foi aprovado na 181° reunido do CTC-CAPES em dezembro de 2018.

Il Apoio diferenciado a pés-graduagao em Engenharias

O projeto esta vinculado ao programa de pds-graduagdo em Engenharia Fisica, sediado na UACSA-
UFRPE, pertencente a grande area de Materiais da CAPES.
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