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Introducé@o Grafeno e Nitreto de Boro Hexagonal

Grafeno

9 O grafeno é caracterizado
estruturalmente como uma camada de
atomos de carbono organizados em
uma rede hexagonal na qual cada
atomo faz ligagdes quimicas com
hibridizagzo do tipsp? com trés
vizinhos.
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Introducé@o Grafeno e Nitreto de Boro Hexagonal

9 O grafeno é caracterizado
estruturalmente como uma camada de
atomos de carbono organizados em
uma rede hexagonal na qual cada
atomo faz ligagdes quimicas com
hibridizagzo do tipsp? com trés
vizinhos.

9 Foiisolado por esfoliagao mecanica
em 2004 por Andre Geim e
Konstantino Novoselov (prémio Nobel
de 2010);

@ “for groundbreaking experiments
regarding the two-dimensional
material graphene”
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Grafeno e Nitreto de Boro Hexaqonal

Grafeno

Matheus J. S. Matos (UFMG)

Tese de Doutorado

o

O grafeno é caracterizado
estruturalmente como uma camada de
atomos de carbono organizados em
uma rede hexagonal na qual cada
atomo faz ligagdes quimicas com
hibridizagzo do tipsp? com trés
vizinhos.

Foi isolado por esfoliagao mecanica
em 2004 por Andre Geim e
Konstantino Novoselov (prémio Nobel
de 2010);

“for groundbreaking experiments
regarding the two-dimensional
material graphene”

Desde entdo, passou a ser o centro das
atengdes no campo da nanotecnologia,
incentivando, ainda, o estudo de outros
materiais bidimensionais, como hBN,
dissulfeto de molibdénio, entre outros.
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('Brafeno e Nitreto de Boro Hexagonal
Grafeno, Bicamadas de Grafeno e Nitreto de Boro Hexagonal

¢ Vetores de rede no espaco real e

reciproco:
V3 1
a = al —,-],=a
1 2% 2
2 V3 2
by = —"(—,1>,b2:—”
a 3 a

b1 b2

Figura: Célula unitaria da folha de grafeno ou

hBN b1) no espaco real, b2) no espaco reciproco.
Na primeira zona de Brillouin os pontos de alta
simetria marcados sa®;, M, K eK’
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Grafeno e Nitreto de Boro Hexaqonal

Grafeno, Bicamadas de Grafeno e Nitreto de Boro Hexagonal

¢ Vetores de rede no espaco real e

reciproco: AT
|
(23 ==e(2-3)
a = al— |, m=al—,—: ‘
22 2 2 \
Eko\
2r (V3 2r (V3 |

b = — (1) ,b == (221, | 2
a 3 a 3 -2l
S

¢ Grafeno possui dispersao linear;

E+(q) = £velq
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('Brafeno e Nitreto de Boro Hexagonal
Grafeno, Bicamadas de Grafeno e Nitreto de Boro Hexagonal

¢ Vetores de rede no espaco real e

reciproco: e
V3 1 V3 o1 —
ag = al—,-|,m=a|—,—= Graphene
272 27 2 =
2 V3 2 V3 3
by = Z(X21) =X 1), §
a 3 a 3 bl

¢ Grafeno possui dispersao linear;

E+(q) = £velq

¢ Grafeno e hBN possuem
comportamentos eletrdnicos
diferentes;

Matheus J. S. Matos (UFMG)

Comparacao entre a estrutura de banda do
BN e do grafeno. Ref.: Ribeiro e Peres,
Phys. Rev. B 83, 235312 (2011)
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Grafeno, Bicamadas de Grafeno e Nitreto de Boro Hexagonal

¢ Vetores de rede no espaco real e
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¢ Grafeno possui dispersao linear;

E+(q) = £velq

¢ Grafeno e hBN possuem
comportamentos eletrdnicos
diferentes;

¢ Quebra de simetria entre as subredes A
e B no hBN gera um gap de energia

maior que 5 eV;

Matheus J. S. Matos (UFMG)

Tese de Doutorado

~—BN
Graphene

Energy (eV)

Comparacao entre a estrutura de banda do
BN e do grafeno. Ref.: Ribeiro e Peres,
Phys. Rev. B 83, 235312 (2011)
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Grafeno e Nitreto de Boro Hexaqonal

Grafeno, Bicamadas de Grafeno e Nitreto de Boro Hexagonal

¢ Vetores de rede no espaco real e

reciproco:
V3 1 V3 1
a = al—,z |, @=a|—,—2
272 27 2
2 V3 2 V3
by o= — (1) b= (22,1
a 3 a 3

¢ Grafeno possui dispersao linear;

E+(q) = £velq

¢ Bicamada de grafeno com
empilhamentdB possui dispersao
quadratica;
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Grafeno e Nitreto de Boro Hexagonal
Possiveis empilhamentos da Bicamada de Grafeno

o

r K M '81“ K M

Figura: UEMG
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[nieL[=Ml Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal

Possiveis empilhamentos da Bicamada de Grafeno: bicacadarotacao

9 Empilhamentos com rotagao geram os
padrdes de Moiré;

¢ Eles sao formados quando duas coOpias
de um padrao periodico sao
superpostas com um certo angulo de
rotacao;

@ E possivel determinar um conjunto de
angulos de rotagao e de vetores
primitivos da rede que sejam
comensuraveis usando a condigao que
a rotagao entre as camadas leve a um
subconjunto de atomos coincidentes.
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Grafeno e Nitreto de Bo[o Hexaaonal
Comensurabilidade de Camadas de Grafeno Giradas

Esquema de Lopes dos San&tsl. 2

ty, = iag+ (I + 1)6\2
t, = —(I =+ 1)6\1 =+ (2I =+ 1)6\2
L=t = +V3i2+3i+1a
ap =~ 2.46A
3243 + 1
cos(f) = o 0 * 3
3i24+3i+1
Ne — [(t1 x t2) - 2|
c = e
[(a1 x a2) - 2|
Ne = 4-3%+3i+1) (@)
i = 012

3 opes dos Santaat al, Phys. Rev. Lett.
99(25):256802, Dec 2007.

Matheus J. S. Matos (UFMG)
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Figura: Caso replicado para a bicamada de
grafeno para = 1,0 = 21.79°, L = 6.5A,

Nc = 28. E possivel verificar os padrdes de
Moiré como circulos formados pelos atomos das
duas camadas de grafeno.
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Grafeno e Nitreto de Bo[oHexaqonaI -
Comensurabilidade de Camadas de Grafeno Giradas X Estiiietronica

r K M T K

Figura: Estrutura de bandas eletrdnica para seis diferentesdgpesipilhamento da bicamada de grafeno (linh&effidh
Para cada caso temos superposta a estrutura de bandas deicenzaimada de grafeno (linha preta pontilhada). . ~
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Grafeno e Nitreto de Bu[oHexaqonaI -
Comensurabilidade de Camadas de Grafeno Giradas X Estiiietronica
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Figura: Estrutura de bandas eletronica para seis diferentesdgpesipilhamento da bicamada de grafeno (linh&etfidh
Para cada caso temos superposta a estrutura de bandas deicenzaimada de grafeno (linha preta pontilhada). . ~
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Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal
Heteroestruturas de Grafeno/hBN

¢ Nitreto de boro hexagonal ou hBN vem sendo bastante inegktigomo um promissor substrato pare
dispositivos eletrdnicos baseados em carblgiio;

1Deckeret. al, Nano Letters11, 2291-2295, 2011
2xueet. al. Nature Materials10, 282-285, 2011 UFmG
3Deanet. al, Nature Nanotechnolog,722-726, 2010

Matheus J. S. Matos (UFMG) Tese de Doutorado 8 de junho de 2014 10/64



Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal
Heteroestruturas de Grafeno/hBN

¢ Nitreto de boro hexagonal ou hBN vem sendo bastante inegktigomo um promissor substrato pare
dispositivos eletrdnicos baseados em carbono;

@ Sua caracteristica isolante e sua planaridade podemdeliapositivos de grafeno/hBN com
mobilidades muito elevadds;
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Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal
Heteroestruturas de Grafeno/hBN

¢ Nitreto de boro hexagonal ou hBN vem sendo bastante inegktigomo um promissor substrato pare
dispositivos eletrdnicos baseados em carbono;

@ Sua caracteristica isolante e sua planaridade podemdeliapositivos de grafeno/hBN com
mobilidades muito elevadas;

@ O hBN pode atuar como um substrato para o grafeno ou functmmao agente protetor, desacopland
o grafeno das influéncias negativas do ambiérie;

IBritnell et. al, Science335, 947-950, 2012. UFmMG

2ponomarenket. al, Nature Physics7, 958-961, 2011.
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Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal
Heteroestruturas de Grafeno/hBN

¢ Nitreto de boro hexagonal ou hBN vem sendo bastante inegktigomo um promissor substrato pare
dispositivos eletrdnicos baseados em carbono;

@ Sua caracteristica isolante e sua planaridade podemdeliapositivos de grafeno/hBN com
mobilidades muito elevadas;

@ O hBN pode atuar como um substrato para o grafeno ou functmmao agente protetor, desacopland
o grafeno das influéncias negativas do ambiente;

9 Esses tipos de amostras tém sido manipuladas com cregeedisfio e a fisica dos empilhamentos d
nanoestruturas tipo camada tem demonstrado grandesoavang

¢ Nesse contexto, torna-se interessante o estudo da ggspdie€ses materiais, como ocorre em
heteroestruturas nas quais a folha de grafeno encontrepssithda sobre um substrato de hBN com
diversas orientagdes relativas.
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[nieL[=Ml Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal

Heteroestruturas de Grafeno/hBN

Matheus J. S. Matos (UFMG)

ABB

@ Tempos trés tipos de empilhamentos
em heteroestruturas de grafeno/hBN;

9 EmpilhamentdAA, e duas variagdes do
empilhamentdAB, denominada#BB
e ABN;
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[nieL[=Ml Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal

Heteroestruturas de Grafeno/hBN

Deanet. al, Nature497, 598-602

@ Tempos trés tipos de empilhamentos

Graphene em heteroestruturas de grafeno/hBN;

BN 9 EmpilhamentdAA, e duas variagdes do
- - empilhamentdAB, denominada#BB
- - --- e ABN;
0 £

@ Temos também os casos com rotagao;
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[nieL[=Ml Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal

Heteroestruturas de Grafeno/hBN: Estrutura Eletronica

= ©
v
&
- 02 — 02 _
Jl: ABN \/:
-| o~ ABB i 34mev - 0 i 37mev —
—-021— . —-02 : —
K K

¢ EmpilhamentcAA, ABBe ABN: abertura de gap (quebra de simetria de subrede);

o Atomos de carbono experimentam diferentes potenciaimstaticos devido a distribuicao
inomogénea de carga presente no hBN, tornando os atonuasizno inequivalentes;

UFMG
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[nieL[=Ml Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal

Heteroestruturas de Grafeno/hBN: Estrutura Eletronica

9 Para o caso com rota¢des, nao existe
nenhum gap induzido no grafeno em
hBN;

o Atomos de carbono do grafeno tem a
mesma probabilidade de ter um atomo
de boro ou nitrogénio como primeiros
vizinhos na camada de hBN, o que
reestabelece a simetria da subrede.
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Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal
Objetivos da Tese

¢ Estudamos o papel de defeitos pontuais no hBN na estalglielagrgética e estrutura eletronica das
heteroestruturas grafeno/hBN quando o empilhamentoextgeéngulos relativos de rotagao entre as
camadas. Esse estudo insere-se no contexto de muitohtralbatentes que exploram as propriedad

do hBN utilizando-o como substrato para o grafeno.
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Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal
Objetivos da Tese

¢ Estudamos o papel de defeitos pontuais no hBN na estalglielagrgética e estrutura eletronica das
heteroestruturas grafeno/hBN quando o empilhamentoextgeéngulos relativos de rotagao entre as
camadas. Esse estudo insere-se no contexto de muitohtralbatentes que exploram as propriedad
do hBN utilizando-o como substrato para o grafeno.

@ Em colaboragao com os grupos experimentais do LabavatérNanoscopia UHV do Professor
Rogério M. Paniago e do Laboratorio de Nanomateriais déepsor Rodrigo G. Lacerda, estudamos
propriedades estruturais e eletronicas de bicamadasteameédas crescidas epitaxialmente por
sublima¢ao de um substrato de SiC.
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Grafeno e Nitreto de Boro Hexadonal
Objetivos da Tese

¢ Estudamos o papel de defeitos pontuais no hBN na estalglielagrgética e estrutura eletronica das
heteroestruturas grafeno/hBN quando o empilhamentoextgeéngulos relativos de rotagao entre as
camadas. Esse estudo insere-se no contexto de muitohtaiatentes que exploram as propriedad
do hBN utilizando-o como substrato para o grafeno.

@ Em colaboragao com os grupos experimentais do LabavatérNanoscopia UHV do Professor
Rogério M. Paniago e do Laboratorio de Nanomateriais déepsor Rodrigo G. Lacerda, estudamos
propriedades estruturais e eletronicas de bicamadasteameédas crescidas epitaxialmente por
sublima¢ao de um substrato de SiC.

¢ Finalmente, estudamos a resposta dielétrica andmal8Wdpdbservada em experimentos de
microscopia de forga elétrica realizados pelo profess8ernardo Neves e Camilla Oliveira
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Os Métodos Tebricos: DFT e interacBes de van der Waals
Mecanica Quantica e Nanoestruturas

A equacao de Schroedinger dependente do tempo para @maist
composto ddN elétrons eM nlcleos é:

AW((r} (Ru}, 0 = in @

com':
H:——ZV—Z v *3 ZZ“,” ZZIRaafzéﬁ ZZ“'*R‘*

jFi =1 a1[31 i=1 a=1

=Te+ Tn + Ve + Un + Vne

@ Te 0 operador de energia cinética eletronica;

@ Ty o operador energia cinética nucleavlg a massa do niiclee na posicadi,;
@ Ve 0 Operador energia potencial repulsiva elétron-elétron

@ Vy o operador energia potencial repulsiva niicleo-niicleo;

@ VneO operador referente a atracao elétron-nlcleo.

UFMG

10 hamiltoniano em unidades atomidas= lel =me =1
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Os Métodos Tebricos: DFT e interacdes de van der Waals
Teoria do Funcional da Densidade - DFT

+ Existem teorias nas quais a quantidade chave & a fungdiodde

UFMG

Matheus J. S. Matos (UFMG) Tese de Doutorado 8 de junho de 2014 17/64



Os Métodos Tebricos: DFT e interacdes de van der Waals
Teoria do Funcional da Densidade - DFT

+ Existem teorias nas quais a quantidade chave & a fungdiodde
o No DFT o foco & na densidade eletronica,

Y({ri}, {Ra}) — n(r) ®3)

n(r) = /\IJ*\IIdrldrz---drN_l
(4)

UFMG
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Os Meétodos Teoricos: DFT e interacGes de van der Waals
Os teoremas do DFT

DFT é baseado em dois teoremas devido a Hohenberg e Kohn
Hohenberg-Kohn, Phys.Rev.B 136, 864 (196

Primeiro Teorema

o0 potencial externa(r) sentido pelos elétrons & um funcional tnico da densiggetednica r{r), ou seja,

u(r) = vn)(r). ©)

ot

Segundo Teorema

A energia do estado fundamentaj[B € minima para densidad€m) exata,

Eoln] = ([T + U + V|) (6)

ot

UFMG
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Os Meétodos Teoricos: DFT e interacGes de van der Waals
As Equacoes de Kohn-Sham

KS propuseram mapear (exatamente) o problema de muitosred&m um
sistema auxiliar ndo interagente com a mesma densidanénida,
» Pode-se escrever a energia como,

E[n] = Ts[n] + Vi [n] + Exc[n] + V[nl, (7)
Energia de troca-correlagao:

nao conhecemos um forma
exata de escrever esse termo
(aproximacoes)
+ € cada elétron se move em um potencial efetivo devido a tslositros
elétrons,

—}Vz + vext(r) +vn(r) + vxc(r)} Yi(r) = ehi(r)

Interaca@o elétron-nicleo ou
qualquer outro potencial
externo

Termo de Hartree classico

Potencial de troca-correlagac

UFmG
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Os Meétodos Teoricos: DFT e interacGes de van der Waals
As Equacoes de Kohn-Sham

KS propuseram mapear (exatamente) o problema de muitosred&m um
sistema auxiliar ndo interagente com a mesma densidanénida,

o e cada elétron se move em um potencial efetivo devido a tslositros
elétrons,

1

2

Interagado eletron-nlcleo ou
qualquer outro potencial
externo

V2 4 vext(r) + vn(r) + vxe(r) | %i(r) = ei(r)

Termo de Hartree classico

Potencial de troca-correlagac

o As autofun¢des);(r) sao usadas na construcao da densidade eletronice
n(r):
n(r) =Y mifei(r)?
! UFmMG
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Os Meétodos Teoricos: DFT e interacGes de van der Waals
AproximacOes da Energia de Troca-Correlacao

Aproximagdes par&xc:
@ LDA - assume qué&yc depende somente do valor localmeConsidera-se entdo o sistema nao
homogénio de muitos corpos similar aos sistemas homogéiegas de elétrons interagentes.

EAN)] = [ nn)=ieh, ™
@ GGA - Em sistemas reais a densidade & nao homogeénea, on(s¢jaaria espacialmente.
ESCAIN] = / f(n(r), vn(r))d (8)

@ Existem varias propostas para o funcioBgFA, os quais diferem apenas pelo modo de construgao
f(n(r), ¥n(r)). Atualmente as mais utilizadas sao baseadas nos tratugHesrdew-Burke-Erzenhof
(PBE), de Lee-Yang-Parr-Becke, de Perdew e Wang (PW), die®er de Becke.

UFMG
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Os Métodos Tebricos: DFT e interacdes de van der Waals
Algumas Limitacdes do DFT

. Interacoes de van der Waals

UFMG
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Os Métodos Tebricos: DFT e interacdes de van der Waals
Algumas Limitacdes do DFT

. Interacoes de van der Waals

# Falha & atribuida a natureza de curto alcance do funcitenebrrelacdo das aproximacdes;
» No LDA a densidade de energia de correlacao & simplesnueto pela densidade de energia de um gas de
elétrons homogéneo calculado para uma densidade local;
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Os Meétodos Teoricos: DFT e interacGes de van der Waals
Algumas Limitacdes do DFT

. Interacoes de van der Waals

# Falha & atribuida a natureza de curto alcance do funcitenebrrelacdo das aproximacdes;

» No LDA a densidade de energia de correlacao & simplesnueto pela densidade de energia de um gas de
elétrons homogéneo calculado para uma densidade local;

@ Apenas regides no espago com densidades diferentesaleargribuem para a energia de correlagao;

@ O método vdW-DF:

Exc[n(r)] = EZ®AIn()] + Eg™AIn(r)] + E¢'[n(r)], ©)

ENn(r)] = %/d3rd3r/ n(n)ell(r, r)n(r’), (10)

ondeg[n|(r,r") depende dé& — r’|, da densidade de cargé) e seu gradientgvn|.
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Os Meétodos Teoricos: DFT e interacGes de van der Waals
Algumas Limitacdes do DFT

. Interacoes de van der Waals

# Falha & atribuida a natureza de curto alcance do funcitenebrrelacdo das aproximacdes;

» No LDA a densidade de energia de correlacao & simplesnueto pela densidade de energia de um gas de
elétrons homogéneo calculado para uma densidade local;

@ Apenas regides no espago com densidades diferentesaleargribuem para a energia de correlagao;

@ O método vdW-DF:

Exc[n(r)] = EZ®AIn()] + Eg™AIn(r)] + E¢'[n(r)], ©)

E ()] = 5 [ & nnslnl(r,roncr), (10)
2
ondeg[n|(r,r") depende dé& — r’|, da densidade de cargé) e seu gradientgvn|.

¢ O estudo de sistemas do tipo camadas, como multicamadaafda@e heteroestruturas de
grafeno/hBN exige uma descricao adequada das intesadg®vdW.

UFMG
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Grafeno/hBN
=—
Sumario

© Superredes de Grafeno/hBN: o papel de defeitos pontuaismada de BN
@ Grafeno/hBN
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Grafeno/hBN
Defeitos pontuais no hBN: previsdes

Krivanek et al, Nature 464(7288), 571-574,
Mar 2010 9 Como o substrato ou algumas camadas

de BN, com algum tipo de defeito,
pode influenciar nas propriedades
fisicas do grafeno?

9 Recentemente defeitos do tipo
substitucionais e monovacancias de
boro foram observados em hBN.

9 Dois tipos de defeitos substitucionais
foram observados: (i) atomos de
carbono substituindo pares B-N; (ii)
atomos de oxigénio substituindo
atomos de N.

@ Outros tipos de defeitos sao possiveis

Figura: Parte da simulacao de uma camada de BN

contendo as impurezas substitucionais observadas
sobreposta na parte correspondente da imagem
experimental com microscopia eletronica de
transmissao. Boro: vermelho, Carbono: amarelo,
Nitrogénio: verde e Oxigénio: azul

em hBN, entre eles podemos encontrar
as monovacancias de nitrogénio e os
defeitos intersticiais de boro e
nitrogénio, induzidos via
bombardeamento de idhs

aphys. Rev. B55:12025-12037, May 1997 &pplied
Physics Letters68(20):2816-2818, 1996.
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Grafeno/hBN
Objetivos e Metodologia

Objetivos

¢ Nesta parte do trabalho vamos apresentar os resultadosudo e defeitos pontuais no hBN em
superredes de grafeno/hBN quando o empilhamento apresegiéos de rotacao de 13°,0.43 e
7.3%,
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¢ Nesta parte do trabalho vamos apresentar os resultadosudo e defeitos pontuais no hBN em
superredes de grafeno/hBN quando o empilhamento apresegiéos de rotacao de 13°,0.43 e
7.3%,
¢ Todos os defeitos propostos sao baseados em obsenegiEsnentais;
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Grafeno/hBN
Objetivos e Metodologia

Objetivos
¢ Nesta parte do trabalho vamos apresentar os resultadosudo e defeitos pontuais no hBN em
superredes de grafeno/hBN quando o empilhamento apresegiéos de rotacao de 13°,0.43 e
7.3%,
¢ Todos os defeitos propostos sao baseados em obsenegiEsnentais;

¢ Estudamos aspectos energéticos e como as propriedattésies do grafeno podem ser modificada
devido a existéncia desses defeitos em hBN nas heterneasgrafeno/hBN;
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Grafeno/hBN
Objetivos e Metodologia

Objetivos

@ Nesta parte do trabalho vamos apresentar os resultadosudo ele defeitos pontuais no hBN em
superredes de grafeno/hBN quando o empilhamento apresegiéos de rotacao de 13°,0.43 e
7.3%;

¢ Todos os defeitos propostos sao baseados em obsenegiEsnentais;

@ Estudamos aspectos energéticos e como as propriedattésietes do grafeno podem ser modificada
devido a existéncia desses defeitos em hBN nas heterneasgrafeno/hBN;

Metodologia

DFT + SIESTA?,

Implementag&o do vdW-DF de Roman-Pérez and Soler
Pseudopotenciais+base DZP;

Uma rede no espaco real & usada com um “mesh cutoff” d&k§50
Critério de convergéncia de forca frieV/A.

(9

¢ ¢ ¢ ¢

2Spleret al, Journal of Physics: Condensed Mattdr(11):2745, 2002 UFmG

3Roman-Pérez and Soléthys. Rev. Letl03(9):096102, Aug 2009
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edes de Grafeno/hBN_JEIEIEI=N

Grafeno em hBN com defeitos

@

Figura:Modelos empregados nos calculos. (a)-(c) Estruturameitas mostrando os padrdes de Moiré ghra 13.17°,
9.43° e 7.34°, respectivamente. (d)-(j) Estruturas com defeitos: (ti}sitio de nitrogénioNg;(e) anti-sitio de boraBy;(f)
vacancia de borovg); (g) vacancia de nitrogénid&/(); (h) oxigénio substituindo atomos de nitrogén@yy; (i) pares de
carbono substituindo pares de BBIGgn), € (j) nitrogénio intersticialj;). Esferas cinza, azul, laranja, e vermelha
representam atomos de carbono, nitrogénio, boro e pbixigéespectivamente.
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Grafeno/hBN
Energias de Formacao

Tabela: Energia de formacéo (em eV) para os tipos de defeitos emduBiiderados nas heteroestruturas de grafeno/hE
para os ambientes ricos em boro e nitrogénio e para oarngsds de rotacéo considerados. Os resultados s@ivaslao
caso sem defeito.

13.17° 9.43° 7.34°
Defeito N-rich  B-rich  N-rich B-rich N-rich B-rich
Bn 9.72 3.84 9.71 3.83 9.70 3.82
N 3.45 9.33 3.43 9.31 3.42 9.30
Vs 6.69 9.66 6.60 9.54 6.44 9.38
VN 7.70 4.76 7.35 4.41 7.22 4.28
CCan 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98
N; 4.60 7.54 4.52 7.46 4.42 7.36
On 0.21 -2.72 -0.20 -3.14 -0.38 -3.32

9 A estabilidade do defeito aumenta quando o angulo dimsupércélula aumenta);

UFMG
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Grafeno/hBN
Energias de Formacao

Tabela: Energia de formacéo (em eV) para os tipos de defeitos emduBiiderados nas heteroestruturas de grafeno/hE
para os ambientes ricos em boro e nitrogénio e para oarngsds de rotacdo considerados. Os resultados s@ivaslao

caso sem defeito.

13.17° 9.43° 7.34°
Defeito N-rich  B-rich  N-rich B-rich N-rich B-rich
Bn 9.72 3.84 9.71 3.83 9.70 3.82
N 3.45 9.33 3.43 9.31 3.42 9.30
Vg 6.69 9.66 6.60 9.54 6.44 9.38
VN 7.70 4.76 7.35 4.41 7.22 4.28
CCsn 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98
N; 4.60 7.54 4.52 7.46 4.42 7.36
On 0.21 -2.72 -020 -3.14 -038 -3.32

¢ Para ambientes rico em B e N e para todos os angulos deootas tuas estruturas mais favoraveis
sao0 aquelas com os defeitoy e CCgn, exatamente as que foram identificadas por imagem de
espectroscopia em monocamada de HBN

UFMG

4Krivaneket al, Nature 464(7288), 571-574, Mar 2010
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Grafeno/hBN
Energias de Formacao

Tabela: Energia de formacéo (em eV) para os tipos de defeitos emduBiiderados nas heteroestruturas de grafeno/hE
para os ambientes ricos em boro e nitrogénio e para oarngsds de rotacéo considerados. Os resultados s@ivaslao
caso sem defeito.

13.17° 9.43° 7.34°
Defeito N-rich  B-rich  N-rich B-rich N-rich B-rich
Bn 9.72 3.84 9.71 3.83 9.70 3.82
Ng 3.45 9.33 3.43 9.31 3.42 9.30
Vg 6.69 9.66 6.60 9.54 6.44 9.38
VN 7.70 4.76 7.35 4.41 7.22 4.28
CGCan 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98
N; 4.60 7.54 4.52 7.46 4.42 7.36
On 0.21 -2.72 -0.20 -3.14 -0.38 -3.32

@ Seguindo a analise, em ambientes ricos em N, o defgjté alterceira estrutura mais favoravel;
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Superredes de Grafeno/hBN_JNelEE AN

Energias de Formacao

Tabela: Energia de formacéo (em eV) para os tipos de defeitos emduBiiderados nas heteroestruturas de grafeno/hE
para os ambientes ricos em boro e nitrogénio e para oarngsds de rotacdo considerados. Os resultados s@ivaslao

caso sem defeito.

13.17° 9.43° 7.34°
Defeito N-rich  B-rich  N-rich B-rich N-rich B-rich
Bn 9.72 3.84 9.71 3.83 9.70 3.82
N 3.45 9.33 3.43 9.31 3.42 9.30
Vs 6.69 9.66 6.60 9.54 6.44 9.38
VN 7.70 4.76 7.35 4.41 7.22 4.28
CCan 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98
N; 4.60 7.54 4.52 7.46 4.42 7.36
On 0.21 -2.72 -0.20 -3.14 -0.38 -3.32

¢ Ainda em ambientes ricos em N temos o nitrogénio inteest{®\;);

Matheus J. S. Matos (UFMG)
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Superredes de Grafeno/hBN_JNelEE AN

Energias de Formacao

Tabela: Energia de formacéo (em eV) para os tipos de defeitos emduBiiderados nas heteroestruturas de grafeno/hE
para os ambientes ricos em boro e nitrogénio e para oarngsds de rotacdo considerados. Os resultados s@ivaslao

caso sem defeito.

13.17° 9.43° 7.34°
Defeito N-rich  B-rich  N-rich B-rich N-rich B-rich
Bn 9.72 3.84 9.71 3.83 9.70 3.82
N 3.45 9.33 3.43 9.31 3.42 9.30
Vg 6.69 9.66 6.60 9.54 6.44 9.38
VN 7.70 4.76 7.35 4.41 7.22 4.28
CGCan 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98
N; 4.60 7.54 4.52 7.46 4.42 7.36
On 0.21 -2.72 -0.20 -3.14 -0.38 -3.32

¢ Em um ambiente rico em B as outras estruturas mais favaragei o antisitio de boro (B e as

vacancias de nitrogénio (V;

Matheus J. S. Matos (UFMG)
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Grafeno/hBN
Energias de Formacao

Tabela: Energia de formacéo (em eV) para os tipos de defeitos emduBiiderados nas heteroestruturas de grafeno/hE
para os ambientes ricos em boro e nitrogénio e para oarngsds de rotacdo considerados. Os resultados s@ivaslao
caso sem defeito.

13.17° 9.43° 7.34°
Defeito N-rich  B-rich  N-rich B-rich N-rich B-rich
Bn 9.72 3.84 9.71 3.83 9.70 3.82
N 3.45 9.33 3.43 9.31 3.42 9.30
Vs 6.69 9.66 6.60 9.54 6.44 9.38
VN 7.70 4.76 7.35 4.41 7.22 4.28
CGCan 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98
N; 4.60 7.54 4.52 7.46 4.42 7.36
On 0.21 -2.72 -0.20 -3.14 -0.38 -3.32

@ Todos os outros modelos possuem energias de formacao doaipie 60 eV.
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Grafeno/hBN
Energias de Formacao

Tabela: Energia de formacéo (em eV) para os tipos de defeitos emduBiiderados nas heteroestruturas de grafeno/hE
para os ambientes ricos em boro e nitrogénio e para oarngsds de rotacdo considerados. Os resultados s@ivaslao
caso sem defeito.

13.17° 9.43° 7.34°
Defeito N-rich  B-rich  N-rich B-rich N-rich B-rich
Bn 9.72 3.84 9.71 3.83 9.70 3.82
N 3.45 9.33 3.43 9.31 3.42 9.30
Vs 6.69 9.66 6.60 9.54 6.44 9.38
VN 7.70 4.76 7.35 4.41 7.22 4.28
CGCan 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98
N; 4.60 7.54 4.52 7.46 4.42 7.36
On 0.21 -2.72 -0.20 -3.14 -0.38 -3.32

@ Mesmo os defeitos com energias de formacao maiores poeleobservados experimentalmente;
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Grafeno/hBN
Energias de Formacao

Tabela: Energia de formacéo (em eV) para os tipos de defeitos emduBiiderados nas heteroestruturas de grafeno/hE
para os ambientes ricos em boro e nitrogénio e para oarngsds de rotacdo considerados. Os resultados s@ivaslao
caso sem defeito.

13.17° 9.43° 7.34°
Defeito N-rich  B-rich  N-rich B-rich N-rich B-rich
Bn 9.72 3.84 9.71 3.83 9.70 3.82
N 3.45 9.33 3.43 9.31 3.42 9.30
Vs 6.69 9.66 6.60 9.54 6.44 9.38
VN 7.70 4.76 7.35 4.41 7.22 4.28
CGCan 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98 1.98
N; 4.60 7.54 4.52 7.46 4.42 7.36
On 0.21 -2.72 -0.20 -3.14 -0.38 -3.32

@ Mesmo os defeitos com energias de formacao maiores poeleobservados experimentalmente;

@ Por exemplo, das vacancias de borg)\as quais podem ser induzidas por espalhamento in@l&stic
apesar de ter energias de formagao dee/ ou 97 eV, dependendo do ambiente.

UFMG

5Suenaga, Phys. Rev. Lett., 108 (075501), 2012.
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Superredes de Grafeno/hBN_EIETAIEN

defeitOy

onica:

PN

Estrutura Eletr

@ Para os casos perfeitos a banda dobra

no ponto M em altos valores de
energia negativos e positivos;

aL9430 0y

28164
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Superredes de Grafeno/hBN_EIETAIEN

defeitOy

onica:

PN

Estrutura Eletr

¢ Para o defeito @ esses pontos com

energia positiva se tornam muito

| de Fermi (45 meV,

ve

don
43 meV, 51 meV para 13.279.43 e

proximos

7.3#, respectivamente). Dopagem do

tipo N;
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Superredes de Grafeno/hBN_EIETAIEN

defeitOy

onica:

PN

Estrutura Eletr

defeito por

inico

9 Como temos um

los menores também

levam a quantidades menores de

supercélula, angu

dopagem por atomos de carbono.

aL9430 0y

28164
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Grafeno/hBN
Estrutura Eletronica: defeitos vacanciag & Vg

¢ No defeito W (13.17) o ponto de
dobramento (no ponto M) esta somente

9.43° Vg

Q
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Sl [ XeleEhl =N - Grafeno/hBN

Estrutura Eletronica: defeitos vacanciag & Vg

|
00

@ Outros tipos dopagens podem ser

13.17° Vi
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\
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obtidas com outros defeitos;
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Sl [ XeleEhl =N - Grafeno/hBN

Estrutura Eletronica: defeitos vacanciag & Vg

| de

ive
fixo nos estados localizados

@ Nas vacancias de boro gyon

a

Fermi est

do defeito abaixo do ponto de Dirac

(dopagem do tipo P)

13.17° Vi
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Grafeno/hBN
Estrutura Eletronica: defeitos vacanciag & Vg

@ Nas vacancias de boro gYo nivel de
Fermi esta fixo nos estados localizados
do defeito abaixo do ponto de Dirac
(dopagem do tipo P)

@ Niveis localizados do defeito estao
também claramente identificados na

estrutura de bandas;

Matheus J. S. Matos (UFMG) Tese de Doutorado 8 de junho de 2014 29/64




Sl [ XeleEhl =N - Grafeno/hBN

Estrutura Eletronica: defeitos vacanciag & Vg

T e e = e = o

(]

tersticial

9 O defeito nitrogénio in

apresenta uma fenomenologia similar
(dopagem do tip@ como no caso do

13.17° Vi

[

%,‘\.m‘
\v

|
%,, \.,_.
)l
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Grafeno/BN
Estrutura Eletrdnica: defeitos substitucionaisgk@ By

0F-13.17° CCyy -

IT_\/
0f-13.17° By -

¢ Nenhuma alteragao consideravel foi
encontrada para o caso do defeito
CGCan-

@ Equivaléncia quimica das ligacdes
B-N e C-C deve impedir qualquer
efeito de dopagem.
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Grafeno/BN
Estrutura Eletrdnica: defeitos substitucionaisgk@ By

0[-13.17° CCyy B

—

¢ Uma nova caracteristica aparece parao o 13.17°By A

defeito de boro substitucional (.
¢ Um pequeno gap de energia de

61.5 meV é aberto na estrutura
eletrdnica. Este valor é reduzido para
34 meV e 21 meV para os angulos
9.43 e 7.3%2, respectivamente.
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Grafeno/BN
Estrutura Eletrdnica: defeitos substitucionaisgk@ By

0F-13.17° CCyy -

@ Distorgdes estruturais na camada de
BN devido ao defeito caracterizado
por um deslocamento vertical do
atomo de boro dev 1 A na direcao da
camada de grafeno;

@ Potencial periddico no grafeno e

quebra de simetria de subrede; '*’_\/
0f-13.17° By E
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Grafeno/hBN
Conclusoes

¢ Estudamos o papel de defeitos pontuais na estabilidadg&ticare na estrutura eletronica de
heteroestruturas compostas por grafeno girado sobre hBN.
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¢ Estudamos o papel de defeitos pontuais na estabilidadg&ticare na estrutura eletronica de
heteroestruturas compostas por grafeno girado sobre hBN.

¢ Estudamos sete tipos de defeitos baseados em resultadwsexqtais, como vacancias, atomos
intersticiais e substitucionais.
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Grafeno/hBN
Conclusoes

<

Estudamos o papel de defeitos pontuais na estabilidadgéticere na estrutura eletronica de
heteroestruturas compostas por grafeno girado sobre hBN.

Estudamos sete tipos de defeitos baseados em resultadwsrexqtais, como vacancias, atomos
intersticiais e substitucionais.

Entre os possiveis defeitos, encontramos que o maiset&tavQy, com energia de formacao negative
para alguns angulos e ambientes quimicos.

O defeito Qy pode elevar o nivel de Fermi do sistema neutro por até 1 kativ@ao ponto de Dirac do
grafeno;

Isto poderia levar a interessantes propriedades de trdasmn a necessidade de dopagem
eletrostatica.

Outros resultados indicam que o grafeno pode se comportiifatentes maneiras quando na presen
desses defeitos, podendo ser dopadopipa n, alem da abertura de gaps de energia em certos cas
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Introducéo
Introducao

@ Neste sub-projeto estamos interessados em descreveiepiaaf®@s estruturais e energéticas de
bicamadas e multicamadas de grafeno que possuem desordsmpitisamento, utilizando um métodc
que inclui interagcdes de van der Waals (vdW) no DFT;
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@ Os experimentos foram realizados pelos professores Ro@rijpel e Rogério Paniago e os estudante
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Introducéo
Introducao

@ Neste sub-projeto estamos interessados em descreveiepiaaf®@s estruturais e energéticas de
bicamadas e multicamadas de grafeno que possuem desordaempititamento, utilizando um métodc
que inclui interagcdes de van der Waals (vdW) no DFT;

@ Esse comportamento foi previsto em experimentos baseadurescimento epitaxial de multicamada
de grafeno a partir da sublimagao do substrato de Si¢j08® uma atmosfera de argdnio;

@ Os experimentos foram realizados pelos professores Ro@rijpel e Rogério Paniago e os estudante
de doutorado Thiago Grasiano e Além-Mar Gongalves, tddd3epartamento de Fisica da UFMG;

@ Os resultados e uma breve discussao do experimento sfseatados a segulir.
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Problema e Obietivos
Experimentos

o E possivel obter grafeno a partir da decomposig&o tirmié cristais de silicio (SiC);
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Problema e Obietivos
Carbeto de Silicio

¢ Existem trés estruturas cristalinas do SiC: clbica, henal e romboédrica;

SiC 1
bilayer
(s.( -t

<L ()

CFace  gusic

Figura: Célula unitaria das estruturas 4H- e 6H-SiC. Circulas@hsao atomos de carbono e circulos vazios sao ateno:
silicio.
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Problema e Obietivos
Carbeto de Silicio

¢ Existem trés estruturas cristalinas do SiC: clbica, henal e romboédrica;
¢ Duas faces perpendiculares a direca8iC(0001) ou face do silicio e SiC(OI_)pou face do carbono;
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Figura: Célula unitaria das estruturas 4H- e 6H-SiC. Circulas@hsao atomos de carbono e circulos vazios sao ateno:
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Empilhamentos Desordenados em Multicamadas de Grafeno Haixial Problema e Objetivos
Experimento

o E possivel obter grafeno a partir da decomposig&o tirmié cristais de silicio (SiC);
@ O Experimento:
» As amostras de multicamadas de grafeno epitaxial foramapeps aquecendo um substrato de SiCY@0
uma temperatura de 1776 em uma atmosfera de argonio.
@ Um estudo do tempo de crescimento dessas multicamadasliaado;

@ As amostras foram caracterizadas utilizando microscopfarta atdbmica (AFM), espalhamento Raman e
difracao de raio X;
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Empilhamentos Desordenados em Multicamadas de Grafeno Haixial Problema e Objetivos
Experimento

o E possivel obter grafeno a partir da decomposig&o tirmié cristais de silicio (SiC);
@ O Experimento:
» As amostras de multicamadas de grafeno epitaxial foramapeps aquecendo um substrato de SiCY@0
uma temperatura de 1776 em uma atmosfera de argonio.
@ Um estudo do tempo de crescimento dessas multicamadasliaado;
@ As amostras foram caracterizadas utilizando microscopfarta atdbmica (AFM), espalhamento Raman e
difracao de raio X;
@ Caracterizagao com AFM mostra estruturas com perda dérutia estrutural, indicando a formacao
de dominios com estruturas compostas por colunas.
9 Analises com espectroscopia Raman mostram que as amiesitesn a um comportamento de
grafeno a medida que se aumenta o tempo de crescimento;
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Empilhamentos Desordenados em Multicamadas de Grafeno Haixial Problema e Objetivos

Caracterizacao Estrutural via Raio X: distancias eufomgentre camadas
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Figura: Distancias interplanares obtidas a partir Figura: Resultados de raio X para incidéencia
dos resultados de difra¢ao de raio X. rasante, cada pico indexado por um nimero

corresponde a uma rotagao observada

¢ diferentes distancias interplanares para

cada amostra; @ (2) rotag&o relativa ao substrato;
¢ distancias entre o empilhamento o (3) até (6) angulos.5°, 7.3°, 9.5° e
Bernal e o grafite turbostratico; 2180 respectivam.ent’e R

@ (1) rotag&o de 60 UFMG
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Problema e Obietivos
Problema e Objetivos

Resumo dos resultados experimentais:

¢ Grafeno epitaxial multicamada apresenta comportameatdaico de grafeno: desacoplamento entr
camadas;
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Problema e Obietivos
Problema e Objetivos

Resumo dos resultados experimentais:
@ Grafeno epitaxial multicamada apresenta comportameatmgico de grafeno: desacoplamento entr
camadas;
¢ Duas distancias entre camadas para qualquer tempo dereass;
¢ Desordem no empilhamento das camadas com angulos déestespecificos;
Objetivos dos calculos tebricos:
@ Explicar a ocorréncia dos varios angulos de rota¢cg®aaelacdes desses angulos com as distancis
entre as camadas;
¢ Estudo sobre as propriedades estruturais e energétidasatieadas e multicamadas de grafeno
empilhadas com desordem;
@ A seguir apresentamos a Metodologia utilizada, os Resadtads Discussodes, e as Conclusdes.
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Metodologia : -
Comensurabilidade de Camadas de Grafeno Giradas e Gemgetri

Supercélulas

Esquema de Lopes dos San&sl. 2

t1 = i+ (i+Da
t, = —(i + 1)61 =+ (2i =+ 1)62
L=t = +V3i2+3i+1a
a ~ 246A
32 43i+1
cos(fj) = ———2,
32+3i+1
Ne = [(ts x t2) - 2]
C - T~ - N &
[(a1 x @) - 2|
Ne = 4-(3%2+3i+1) (11)
i = 012--- Figura: Caso replicado para a bicamada de
grafeno para = 1,0 = 21.79°, L = 6.5A,
Nc = 28. E possivel verificar os padrdes de
2L opes dos Santaat al, Phys. Rev. Lett. Moiré como circulos formados pelos atomos das
99(25):256802, Dec 2007. duas camadas de grafeno.
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Empilhamentos Desordenados em Multicamadas de Grafeno Haixial Metodolodia

Geometria das Supercélulas

AB

14

21.79° 13.17° 9.43°

7.34°

4

)4
493 4
M

il

6.01°

)¢5 4
T

Figura: Superceélulas de bicamadas de grafeno com empilhameatiogiA figura mostra claramente como cresce a
guantidade de atomos das supercélulas quando o angrdtagéo diminui. A célula unitaria dos empilhamenédse AB
possuem 4 atomos, na figura temos um caso replicado paitafeivisualizacao. As camadas de baixo apresentam um.

cor mais escura para facilitar a diferenciacao entre as damadas.
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Metodolodia
Detalhes Computacionais

o DFT + SIESTAS,

o Implementaczo do vdW-DF de Roman-Pérez and Soler

@ Pseudopotenciais de norma conservada na forma fatoradeeidenién-Bylander+base DZP;
¢ Uma rede no espago real &€ usada com um “mesh cutoff” d&k§50

o Critério de convergéncia de forca @eV/A.

6Soleret al, Journal of Physics: Condensed Mattdr(11):2745, 2002 UFmG

7Roman-Pérez and Soléthys. Rev. Letl03(9):096102, Aug 2009
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Resultados e Discussdes -
Energias de Formacao e Propriedades Estruturais

¢ Parametro de rede da supercéluleomparavel com experimentos de STM (diferengas entre 1% e
10%);

Tabela: Propriedades estruturais e energéticas das bicamaddti@madas de grafeno, onde temos: parametro de rede
supercéluld e a distancia entre as camadieamA , a energia de formac¢ds e energia de formagao relativa ao mais

estavel de cada tipo de bicama€8 em meV/atomo

0 Istacking L (A) d(A) Ef(meV/atomo) EI®'(meV/atomo) i atomos
(bicamada/grafite)  (bicamada/grafite)  (bicamada/grafite)

21.79° 6.61 3.476/3.455 -21.2/-63.70 0.6/2.2 28
1317° 10.89 3.470/3.455 -21.0/-63.38 0.7/2.5 76
9.43° 15.19 3.483/3.456 -21.1/-63.35 0.6/2.5 148
7.34° 19.51 3.479/3.456 -21.1/-63.31 0.7/2.6 244
6.01° 23.83 3.471/3.456 -20.9/-63.18 0.9/2.7 364
5.09° 28.15 3.470/3.454 -20.9/-63.20 0.9/2.7 508
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Resultados e Discussdes -
Energias de Formacao e Propriedades Estruturais

¢ Empilhamentos com rotagao possuem energia de ligaga@cao entre os empilhamentaB e AA;

Tabela: Propriedades estruturais e energ'eticaso das bicamadd§@madas de grafeno, onde temos: parametro de rede
supercéluld e a distancia entre as camadieamA , a energia de formac¢ds e energia de formagao relativa ao mais
estavel de cada tipo de bicame&8 em meV/atomo

0 Istacking L (A) d(A) E;(meV/atomo) E[”'(meV/atomo) i atomos
(bicamada/grafite)  (bicamada/grafite)  (bicamada/grafite)

21.79 6.61 3.476/3.455 -21.2/-63.70 0.6/2.2 28
13.17° 10.89 3.470/3.455 -21.0/-63.38 0.7/2.5 76
9.43° 15.19 3.483/3.456 -21.1/-63.35 0.6/2.5 148
7.34° e Eil 3.479/3.456 -21.1/-63.31 0.7/2.6 244
6.01° 23.83 3.471/3.456 -20.9/-63.18 0.9/2.7 364
5.09° 28.15 3.470/3.454 -20.9/-63.20 0.9/2.7 508
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Resultados e Discussdes
Energias de Formacao e Propriedades Estruturais

¢ Distancias entre camadas:
trés distancias caracteristicas: AB, AA e casos contama
bulk com diferengas de.05A entre empilhamento AB e com rotagao;
nao varia com o angulo de rotacao;

>

L
L
>
>
>

bicamadas diferencas entréd e Q08A;

diferencas entre as distancias no experimento.ﬁao
distancias observados no experimento: empilhamento Adsesccom rotacao;

Tabela: Propriedades estruturais e energéticas das bicamaddti@madas de grafeno, onde temos: parametro de rede
supercéluld e a distancia entre as camadieamA , a energia de formac¢ds e energia de formagao relativa ao mais

estavel de cada tipo de bicama€8 em meV/atomo

0 Istacking L (A) d(A) Ef(meV/atomo) El®'(meV/atomo) i atomos
(bicamada/grafite)  (bicamada/grafite)  (bicamada/grafite)
60.00° = AA 2,50 3.569/3.569 -19.5/-59.21 2.3/6.7 4
21.79° 6.61 3.476/3.455 -21.2/-63.70 0.6/2.2 28
13.17° 10.89 3.470/3.455 -21.0/-63.38 0.7/2.5 76
9.43° 15.19 3.483/3.456 -21.1/-63.35 0.6/2.5 148
7.34° 19.51 3.479/3.456 -21.1/-63.31 0.7/2.6 244
6.01° 23.83 3.471/3.456 -20.9/-63.18 0.9/2.7 364
5.09° 28.15 3.470/3.454 -20.9/-63.20 0.9/2.7 508
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Resultados e Discussdes
Energias de Formacao e Propriedades Estruturais

@ Energia de Formacgao:

» diferencas pequenas para os diferentes angulos na&uerfprmacao: probabilidade de se encontrar
diferentes angulos alta;

» Diferengas de energia entre o maior dominio (8)a®0 menor (21.79) &€ somente G1meV/atomo. O que
resulta em uma energia de formagao de 260meV para o doagrB08 atomos.

» Energia térmica disponivel no experimentgT = 200meV, T ~ 200

# Dominios com muitos atomos para angulos menores magsl dié observar;

Tabela: Propriedades estruturais e energéticas das bicamaddti@madas de grafeno, onde temos: parametro de rede
supercéluld e a distancia entre as camadieamA , a energia de formac¢ds e energia de formagao relativa ao mais

estavel de cada tipo de bicama€8 em meV/atomo

0 Istacking L (A) d(A) Ef(meV/atomo) El®'(meV/atomo) i atomos

(bicamada/grafite)  (bicamada/grafite)  (bicamada/grafite)

60.00° = AA 250 3.569/3.569 -19.5/-59.21 2.3/6.7 4
21.79° 6.61 3.476/3.455 -21.2/-63.70 0.6/2.2 28
1317° 10.89 3.470/3.455 -21.0/-63.38 0.7/2.5 76
9.43° 15.19 3.483/3.456 -21.1/-63.35 0.6/2.5 148
7.34° 19.51 3.479/3.456 -21.1/-63.31 0.7/2.6 244
6.01° 23.83 3.471/3.456 -20.9/-63.18 0.9/2.7 364
5.09° 28.15 3.470/3.454 -20.9/-63.20 0.9/2.7 508
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Conclustes
Conclusoes

¢ Estudamos aspectos relacionados com o empilhamento aedzlea e multicamadas de grafeno que
possuiam empilhamentos com rotagdes;
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¢ Estudamos aspectos relacionados com o empilhamento aedzlea e multicamadas de grafeno que
possuiam empilhamentos com rotagdes;

¢ Resultados teoricos e experimentais em acordo;
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Conclustes
Conclusoes

¢ Estudamos aspectos relacionados com o empilhamento aedzlea e multicamadas de grafeno que
possuiam empilhamentos com rotacdes;
¢ Resultados teoricos e experimentais em acordo;

@ A partir das distancias obtidas por nossos calculos,laonos que as duas distancias observadas nc
experimento de raiX podem ser oriundas de dominios possuindo diferentes digostacao ou
dominios possuindo empilhamento Bernal.
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Conclustes
Conclusoes

¢ Estudamos aspectos relacionados com o empilhamento aedzlea e multicamadas de grafeno que
possuiam empilhamentos com rotacdes;

¢ Resultados teoricos e experimentais em acordo;

@ A partir das distancias obtidas por nossos calculos,laonos que as duas distancias observadas nc
experimento de raiX podem ser oriundas de dominios possuindo diferentes digostacao ou
dominios possuindo empilhamento Bernal.

@ Concluimos a partir da energia de formagao das bi e muoiéctas que a energia térmica envolvida n
processo de sublimag&o do substrato & suficiente paraé&o de dominios possuindo rotagao;
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Estudo do Comportamento Dielétrico Andmalo de Camadas dBN BRI LEN el EIYeH
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@ Estudo do Comportamento Dielétrico Anémalo de Camadd@he
9 Introducao e Objetivos
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Estudo do Comportamento Dielétrico Andmalo de Camadas dBN BRI LEN el EIYeH
Motivacao

¢ Utilizando microscopia de forca elétrica, os profess@ernardo Neves e Camilla Oliveira estudaran
a resposta hBN, esfoliado sobre um substrat8i@k, a um campo elétrico aplicado pela ponta de
EFM.
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Estudo do Comportamento Dielétrico Andmalo de Camadas dBN Introducé&o e Obietivos
Motivacao

¢ Utilizando microscopia de forca elétrica, os profess@ernardo Neves e Camilla Oliveira estudaran
a resposta hBN, esfoliado sobre um substrat8i@k, a um campo elétrico aplicado pela ponta de
EFM.

¢ Os resultados mostraram que existe um comportamento dmdmeesposta dielétrica do hBN nesse
substrato para diferentes polaridades de campo elépiaado.
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Estudo do Comportamento Dielétrico Andmalo de Camadas dBN Introducé&o e Obietivos
Motivacao

¢ Utilizando microscopia de forca elétrica, os profess@ernardo Neves e Camilla Oliveira estudaran
a resposta hBN, esfoliado sobre um substrat8i@k, a um campo elétrico aplicado pela ponta de
EFM.

@ Os resultados mostraram que existe um comportamento émdmeesposta dielétrica do hBN nesse
substrato para diferentes polaridades de campo elépiaado.

¢ Foi detectado que para uma tensao positiva aplicada peta,@s camadas de hBN respondem com
uma constante dielétrica maior que a constante diedétiicsubstrato, enquanto que para uma tensa
negativa a constante dielétrica aparece menor.
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Estudo do Comportamento Dielétrico Andmalo de Camadas dBN Introducé&o e Obietivos
Motivacao

¢ Utilizando microscopia de forca elétrica, os profess@ernardo Neves e Camilla Oliveira estudaran
a resposta hBN, esfoliado sobre um substrat8i@k, a um campo elétrico aplicado pela ponta de
EFM.

@ Os resultados mostraram que existe um comportamento émdmeesposta dielétrica do hBN nesse
substrato para diferentes polaridades de campo elépiaado.

¢ Foi detectado que para uma tensao positiva aplicada peta,@s camadas de hBN respondem com
uma constante dielétrica maior que a constante diedétiicsubstrato, enquanto que para uma tensa
negativa a constante dielétrica aparece menor.

@ Os resultados e uma breve discussao do experimento sfseatados a seguir.
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Estudo do Comportamento Dielétrico Andmalo de Camadas dBN BRI LEN el EIYeH

Problema

@ Propriedades elétricas de um material,
como carga, distribuicao de potencial
elétrico, constante dielétrica ou
condutividade, podem ser obtidas em
experimentos de EFM nos quais
aplica-se uma diferenca de potencial
entre a ponta do microscopio e o
material.

Figura: (a) Imagens de AFM (esquerda) e EFM
(direita) do grafeno com tensao aplicada variando
de -10V a 10V.

©-0 substo
- grafeno

150,

300

Ao (Hz)

450,

Ve (V)

Figura: Deslocamento em frequéncisw em
diferentes tensdes para o grafeno e o substrato
relativo ao 0 VInset Deslocamento em
frequénciaAwr em diferentes tensdes para o
grafeno relativo a&iOy.
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Estudo do Comportamento Dielétrico Andmalo de Camadas dBN BRI LEN el EIYeH

Problema

@ Grafeno se polariza mais que o
substratdiQy, independente da tensao
aplicada (regiao escura);

¢ Interagdo grafeno-sonda & mais forte
gue a interagao sonda-substrato;

Figura: (a) Imagens de AFM (esquerda) e EFM
(direita) do grafeno com tensao aplicada variando
de -10V a 10V.

©-0 substo
- grafeno

150,

300

Ao (Hz)

450,

80,800y,

Ve (V)

Figura: Deslocamento em frequéncisw em
diferentes tensdes para o grafeno e o substrato
relativo ao 0 VInset Deslocamento em
frequénciaAwr em diferentes tensdes para o
grafeno relativo a&iOy.
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Estudo do Comportamento Dielétrico Andmalo de Camadas dBN BRI LEN el EIYeH

Problema

¢ Para uma amostra plana se cargas
permanentes na superficie teremos:

¢ REé oraio da sonda;
@ zé adistancia sonda-amostra;

@ ¢ =885x 1072Fiméa
permissividade do vacuo.

dw= (TR v

Figura: (a) Imagens de AFM (esquerda) e EFM
(direita) do grafeno com tensao aplicada variando

de 10V 3 10
Matheus J. S. Matos (UFMG) Tese de Doutorado 8 de junho de 2014 50/64
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Figura: Deslocamento em frequéncisw em

diferentes tensdes para o grafeno e o substrato
relativo ao 0 Vinset Deslocamento em UEMG
frequénciaAwg em diferentes tensdes parao =
grafeno relativo a&iG;.



Estudo do Comportamento Dielétrico Andmalo de Camadas dBN BRI LEN el EIYeH

Problema

@ Grafeno apresenta comportamento
esperadadw o V2

¢ O grafeno responde com uma
constante dielétrica maior que o
substrato (tensdes positivas ou
negativas)

Figura: (a) Imagens de AFM (esquerda) e EFM
(direita) do grafeno com tensao aplicada variando
de -10V a 10V.

0 uhsito
B prafeno

Vi V)

-0 s o
Ve V)

Figura: Deslocamento em frequéncisw em
diferentes tensdes para o grafeno e o substrato
relativo ao 0 VInset Deslocamento em
frequénciaAwg em diferentes tensdes para o
grafeno relativo a&iO.
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Introducéo e Obietivos
Como sera a resposta elétrica para o hBN?

9 Os resultados experimentais indicaram uma resposta da@ar@ o hBN em relacao a eq. anterior.

Figura:Imagens de AFM e EFM de camadas de hBN®i@. Em (b) e (c) temos a imagem de EFM da mesma regiao d
(a) para tensao aplicada na sonda de (b) +6V e (c) -6V.

¢ Paratensag-6V hBN responde com 491 Ao (Hz)
uma constante dielétrica maior que a 8
do substrato (imagem do floco de hBN
mais escura que o substrato);

@ Para umatensao de6V, o hBN
responde com uma constante dielétrica
menor que a do substrato (imagem do
floco de hBN mais clara que o
substrato).

EFM V)
g _8 1
I-.\.

Figura: Deslocamento de frequéncia do hBN
relativo ao substrato. Os insets mostram as
imagens de EFM pararcada caso.
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Introducéo e Obietivos
Como sera a resposta elétrica para o hBN?

9 Os resultados experimentais indicaram uma resposta da@ar@ o hBN em relacao a eq. anterior.

Figura:Imagens de AFM e EFM de camadas de hBN®i@. Em (b) e (c) temos a imagem de EFM da mesma regiao d
(a) para tensao aplicada na sonda de (b) +6V e (c) -6V.

@ Quando se analisa a resposta elétrica
do hBN em relagao ao substrato de
SiOx, a dependéncia do deslocamento
de frequéncia com a tensao aplicada se
altera;

EFM V)
g _8 1
I-.\.

Figura: Deslocamento de frequéncia do hBN
relativo ao substrato. Os insets mostram as
imagens de EFM pararcada caso.
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Hiotese. Modelo e Obietivos
Hipotese, Modelo e Objetivos

@ O que poderia causar o fendbmeno andmalo na respostaaidrhBN?
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@ O que poderia causar o fendbmeno andmalo na respostaaidrhBN?
¢ Camada de contamina¢ao, em grande parte constituidgude proveniente da umidade do ambiente
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Hiotese. Modelo e Obietivos
Hipotese, Modelo e Objetivos

@ O que poderia causar o fendbmeno andmalo na respostaaidrhBN?
¢ Camada de contamina¢ao, em grande parte constituidgude proveniente da umidade do ambiente
¢ Hipotese:origem da resposta andmala em uma fina camaaizudeehtre o substrato 80O e o hBN.
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Hiotese. Modelo e Obietivos
Hipotese, Modelo e Objetivos

O que poderia causar o fendbmeno andémalo na respostaaidrhBN?
Camada de contaminacao, em grande parte constituidgude proveniente da umidade do ambiente
Hipbtese:origem da resposta andmala em uma fina camaagudeehtre o substrato 80 e 0 hBN.

Relacao entre o substrato e essa camada de agua queygmdéegiar certas configuragdes nas
moléculas de agua levando a explicagao do fendmeno.

¢ ¢ ¢ ¢
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Hinotese, Modelo e Obietivos
Hipotese, Modelo e Objetivos
‘

@ Modelo tebrico para uma camada de agua entre o hBISi®p

B 43

Figura:Modelo esquematico para uma camada de agua entre o hEB\G».da) Situacdo onde uma tensao positiva
aplicada e (b) uma tensao negatizay € o campo de polarizagao para a camada de hBNgara a agua.
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Hiotese. Modelo e Obietivos
Hipotese, Modelo e Objetivos

@ Experimentos para testar o modelo:
@ aquecer as amostras de hBN no substrat8i@g a uma temperatura de 350 em uma atmosfera de Ar:H com

o intuito de remover a camada inerfacial de agua;
@ alteracao do substrato onde era depositado o hBN parabstrato apolar (hidrofobico): HOPG;

V) Vern (V)

v,

eem

Figura: Resultados dos experimentos de aquecimento e mudanchsteasol realizados para investigar a resposta
andmala do hBN. (esquerda) Deslocamento de frequéndi8iNarelativo ao substrato d&iO, depois do
aquecimento 350C. ( direita) Deslocamento de frequéncia para o hBN redatium substrato de HOPG. Os insets
mostram as imagens de EFM para cada caso
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Hiotese. Modelo e Obietivos
Modelo, Objetivos e Metodologia

¢ dinamica molecular por primeiros principios + SIESTA;
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Hiotese. Modelo e Obietivos
Modelo, Objetivos e Metodologia

¢ dinamica molecular por primeiros principios + SIESTA;
@ passo de tempo defis & temperatura constante de 300 K, utilizando o esquerhisé®;
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Hiotese. Modelo e Obietivos
Modelo, Objetivos e Metodologia

¢ dinamica molecular por primeiros principios + SIESTA;
@ passo de tempo defis & temperatura constante de 300 K, utilizando o esquerhisé®;

¢ Utilizamos dois valores de campo para cima e para baixo,\WA% 0.005 VA, com 0 GGA/LYP e
um valor de campo de 0.05 A/para o funcional vdW-DF/DRSLL.
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Hiotese. Modelo e Obietivos
Modelo, Objetivos e Metodologia

¢ dinamica molecular por primeiros principios + SIESTA;
@ passo de tempo defis & temperatura constante de 300 K, utilizando o esquerhisé®;

¢ Utilizamos dois valores de campo para cima e para baixo, A% 0.005 VA, com o0 GGA/LYP e
um valor de campo de 0.05 A/para o funcional vdW-DF/DRSLL.

¢ A camada de agua entre o hBN e a superfici&ii) foi representada por 16 moléculas de agua con
posi¢des iniciais aleatorias;

UFMG

83huichi NoseThe Journal of Chemical Physic81(1):511-519, 1984

Matheus J. S. Matos (UFMG) Tese de Doutorado 8 de junho de 2014 54/64



Hiotese. Modelo e Obietivos
Modelo, Objetivos e Metodologia

<

dinamica molecular por primeiros principios + SIESTA;
passo de tempo defis & temperatura constante de 300 K, utilizando o esquerhnsé®;

¢ Utilizamos dois valores de campo para cima e para baixo, A% 0.005 VA, com o0 GGA/LYP e
um valor de campo de 0.05 A/para o funcional vdW-DF/DRSLL.

A camada de agua entre o hBN e a superficiSi® foi representada por 16 moléculas de agua cor
posi¢des iniciais aleatorias;

Modelo para substrat8iO;:

(9

<

(9
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Hiotese. Modelo e Obietivos
Modelo, Objetivos e Metodologia

<

dinamica molecular por primeiros principios + SIESTA;

passo de tempo defis & temperatura constante de 300 K, utilizando o esquerhnsé®;

Utilizamos dois valores de campo para cima e para baixo,\WA% 0.005 VA, com 0 GGA/LYP e
um valor de campo de 0.0SfXIpara o funcional vdW-DF/DRSLL.

A camada de agua entre o hBN e a superfici&Si® foi representada por 16 moléculas de agua cor
posi¢des iniciais aleatorias;

Modelo para substrat8iO;:

it EE
Lot endi &
R %

5 fgf&' "’ M‘

Figura: (a) Visao de cima da supercélula utilizada para simulampeiicie 001 reconstruida do quarizoEm (b) e
(c) temos a visao de lado dessa supercélula. (d) Supéadkl monocamada de hBN utilizada na dinamica.

¢ ¢

(9

(9
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Hiotese. Modelo e Obietivos
Modelo, Objetivos e Metodologia

<

dinamica molecular por primeiros principios + SIESTA;
passo de tempo defis & temperatura constante de 300 K, utilizando o esquerhmsé®;

¢ Utilizamos dois valores de campo para cima e para baixo, A% 0.005 VA, com o GGAILYP e
um valor de campo de 0.05 X/para o funcional vdW-DF/DRSLL.

¢ A camada de agua entre o hBN e a superficiSu® foi representada por 16 moléculas de agua con
posi¢des iniciais aleatorias;
Modelo para substrat8iO;:

“Wn

a,s..‘“f
w"‘-'c'

<

<

“

83huichi NoseThe Journal of Chemical Physic81(1):511-519, 1984
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@ Estudo do Comportamento Dielétrico Anémalo de Camadd@he
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Resultados :
Resultados: Analise do Momento de Dipolo Elétrico

¢ Hipotese da influéncia da agua na resposta andémala deehd®Nfirmada nas Figuras abaixo:

T T T T T

(a)

PR PR | B I

1 . 1 . 1 L 1
2000 4000 6000 8000
time (fs)

Figura: Evolugéo temporal da componertdo momento de dipolo da camada de agua para os trés va®ooasho
utilizado: E = 0.002 V/A, E = 0.052 VIA e E = —0.052 V/A (linhas preta, vemelha e laranja, respectivamente).
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¢ Momento de dipolo médio resultante na direg@&negativa em todos os casos;
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Resultados :
Resultados: Analise do Momento de Dipolo Elétrico

¢ Hipotese da influéncia da agua na resposta andémala deehd®Nfirmada nas Figuras abaixo:

T T T T T

(a)

PR PR | B I

1 . 1 . 1 L 1
2000 4000 6000 8000
time (fs)

Figura: Evolugéo temporal da componertdo momento de dipolo da camada de agua para os trés va®ooasho
utilizado: E = 0.002 V/A, E = 0.052 VIA e E = —0.052 V/A (linhas preta, vemelha e laranja, respectivamente).
¢ Momento de dipolo médio resultante na direg@&negativa em todos os casos;

¢ Campo elétrico externo, independente do sentido, nasegure alterar o campo dipolar da camada d
agua;
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Figura: Evolugéo temporal da componertdo momento de dipolo da camada de agua para os trés va®ooasho
utilizado: E = 0.002 V/A, E = 0.052 VIA e E = —0.052 V/A (linhas preta, vemelha e laranja, respectivamente).

¢ Momento de dipolo médio resultante na direg@&negativa em todos os casos;

@ Campo elétrico externo, independente do sentido, nasegre alterar o campo dipolar da camada d
agua;

¢ Campo maior, mostra que, mesmo no caso limite, o modelodoagi
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Resultados :
Resultados: Analise do Momento de Dipolo Elétrico

¢ Hipotese da influéncia da agua na resposta andémala deehd®Nfirmada nas Figuras abaixo:

T
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1 1 1
1000 2000 3000
time (fs)

Figura: Evolugéo temporal da componertdo momento de dipolo da camada de agua para os trés va®ooasho
utilizado: E = 0.002 V/A, E = 0.052 VIA e E = —0.052 V/A (linhas preta, vemelha e laranja, respectivamente).

¢ Momento de dipolo médio resultante na direg@&negativa em todos os casos;

@ Campo elétrico externo, independente do sentido, nasegre alterar o campo dipolar da camada d
agua;

¢ Campo maior, mostra que, mesmo no caso limite, o modelodoagi

¢ Resultados com o funcional vdW-DF mantém o resultado;
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Resultados
Resultados

@ Distribuicao angular do momento de dipolo:

@ Campos para baixo e para cima, aparecem picos mais progasr@mP(cos¢) na faixa de—1 < cos¢ < 0,
0 que corresponde a componentepgpegativas;

80— T ol T T T
_ b 4 L © |
2 400 | 00sF ]
g 7o) '
o 0,04 - -
LN 0 LM ]

0 0,5 1 0 2 4 6 8 10
cosd O-substrate distance (A)

Figura: (b) Distribuicao angular do momento de dip&¢cos¢), onde¢ & o angulo entre o dipolo da agua e o exo
(c) Distribui¢ao vertical das distancias entre os aisme oxigénio e o substrato. Os céalculos foram realizedoso
funcional GGA-LYP.
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Estudo do Comportamento Dielétrico Andmalo de Camadas dBN Resultados

Resultados

@ Distribuicao angular do momento de dipolo:
@ Campos para baixo e para cima, aparecem picos mais progasr@mP(cos¢) na faixa de—1 < cos¢ < 0,
0 que corresponde a componentepgpegativas;

@ Caso sem campo apresenta uma forma mais simétrica em ®ousd = 0, o0 que leva a uma média ge
proximo de zero, mas ainda negativo.
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Figura: (b) Distribuicao angular do momento de dip&¢cos¢), onde¢ & o angulo entre o dipolo da agua e o exo
(c) Distribui¢ao vertical das distancias entre os aisme oxigénio e o substrato. Os céalculos foram realizedoso
funcional GGA-LYP.
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@ Confinamento planar das moléculas de agua para caso copo eétrico aplicado;
@ Caso sem campo: formagao de pequenos clusters de nasl&mibgua;

¢ Resultados com o vdW-DF apresentam uma maior confinamemtwlégulas de agua para casos col
campo e sem campo;
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¢ Estudamos, utilizando dindmica molecudr initio, o comportamento do momento de dipolo de ume
camada de agua confinada entre a monocamada de hBN e o tsutls8D;;

UFMG

Matheus J. S. Matos (UFMG) Tese de Doutorado 8 de junho de 2014 59/64



Conclustes
Conclusoes

¢ Estudamos, utilizando dindmica molecudr initio, o comportamento do momento de dipolo de ume
camada de agua confinada entre a monocamada de hBN e o tsutlsB&,;

@ Mostramos que as interagdes das moléculas de agua cobsiao estabilizam o momento de dipolc
da camada de agua, cuja dire¢cao € a mesma independecaendo elétrico aplicado;

UFMG

Matheus J. S. Matos (UFMG) Tese de Doutorado 8 de junho de 2014 59/64



Conclustes
Conclusoes

¢ Estudamos, utilizando dindmica molecudr initio, o comportamento do momento de dipolo de ume
camada de agua confinada entre a monocamada de hBN e o tsutls8D;;

@ Mostramos que as interagdes das moléculas de agua cobsiao estabilizam o momento de dipolc
da camada de agua, cuja dire¢cao € a mesma independecaendo elétrico aplicado;

@ Este resultado foi importante para entender o comportaner@malo da resposta dielétrica de
camadas de hBN quando caracterizadas por EFM;

UFMG

Matheus J. S. Matos (UFMG) Tese de Doutorado 8 de junho de 2014 59/64



Conclustes
Conclusoes

¢ Estudamos, utilizando dindmica molecudr initio, o comportamento do momento de dipolo de ume
camada de agua confinada entre a monocamada de hBN e o tsutls8D;;

@ Mostramos que as interagdes das moléculas de agua cobsiao estabilizam o momento de dipolc
da camada de agua, cuja direcdo & a mesma independecaengo elétrico aplicado;

@ Este resultado foi importante para entender o comportaner@malo da resposta dielétrica de
camadas de hBN quando caracterizadas por EFM;

@ Devido ao campo interno criado pela camada de agua, a tagfieketrica do hBN & mascarada,
apresentando comportamentos diferentes dependendoai@lade da tensao aplicada, sendo,
portanto, consequéncia do confinamento da agua entre ehBdubstrato.
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Consideracdes Finais e Perspectivas

¢ Nesta tese, estudamos as propriedades eletronicasetresge estruturais de nanomateriais
bidimensionais, como o grafeno, sua bicamada, o hBN e lestieaturas de grafeno-hBN, utilizando ¢
teoria do funcional da densidade.

@ Alguns temas tratados visaram o estudo desses sistemasctamd motivacao experimentos
realizados no Departamento de Fisica da UFMG, consolajassim, a interagdo com grupos
experimentais desse departamento;
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Consideracdes Finais e Perspectivas

¢ Estudamos o papel de defeitos pontuais na camada de hBNahdidatle energética e na estrutura
eletronica de heteroestruturas compostas por grafeadgygobre hBN;
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Consideracdes Finais e Perspectivas
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¢ Em outro trabalho, estudamos aspectos estruturais eeticesyfelacionados com o empilhamento de
bicamadas e multicamadas de grafeno que possuiam emeiit@com rotacdes. Relacionamos
esses resultados com experimentos de crescimento deamdtias de grafeno por sublimagao de ur

substrato de SiC;
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¢ Por fim, no Gltimo trabalho, utilizamos dinamica molecuda initio para estudar o comportamento dc
momento de dipolo de uma camada de agua confinada entre @aneexia de hBN e um substrato de
SiO,.
@ Mostramos que as interagdes das moléculas de agua cobswato estabilizam o momento de dipolo da
camada de agua, cuja direcao & a mesma independenteaiEmpn elétrico aplicado.
» Com esse resultado foi possivel entender o comportamaeftoalo da resposta dieletrica de camadas de hB|
quando caracterizadas por EFM.
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@ Além dos trabalhos apresentados, alguns outros vém sealizados em colaboragéo com grupos
experimentais;
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uma pressao externa;

¢ Entender qual & o comportamento de monocamadas, bicamadaliicamadas d#loS submetidas

uma camada dboS apenas por esfoliacdo.

Figura: Estrutura do dissulfeto de molibdnio. As camadas no tstikeeseparadas de5d. E possivel obter apenas
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¢ Atualmente iniciamos também um trabalho com os professRaelrigo Gribel e Bernardo Neves, ond
estudaremos interface entre materiais convo& e oMoOs;
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¢ Por fim, pretendemos estudar o efeitos da pressao em ssstema o grafeno e bicamadas de grafer
e analisar como se da o efeito de dopagem nessas nanaestiiando a agua € o0 meio transmissor
da pressao (MTP).

@ A motivagao para esse projeto sdo experimentos de espegpia Raman em monocamada e
bicamada de grafeno sob pressao hidrostatica, reatizaelo professor Luiz Gustavo Cangado, seu
aluno de mestrado Luiz Gustavo Martins e colaboradores;
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