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Estudo da estrutura eletronica da bicamada de grafeno deformado na diregcéo
axial intercalado.

Moisés Emanuel Silveira Medeiros Casado?, Luis Alberto Terrazos Javier 2

RESUMO

Esta pesquisa investiga as propriedades eletronicas de uma bicamada
de grafeno deformada, material amplamente pesquisado por suas caracteristicas
ajustaveis, como supercondutividade em angulos especificos. Foi criada uma
supercélula com deformacéo senoidal de amplitude A=1,07 A, e céalculos baseados
na teoria funcional da densidade (DFT) foram realizados usando o Wien2k. A
bicamada foi intercalada em trés posi¢des: top, hollow e bridge, sendo a posicéo top
energeticamente mais estavel.

Os resultados mostraram que a bicamada deformada apresenta carater
metalico, com aproximadamente 15 estados/eV na energia de Fermi. A andlise do
PDOS revelou que os orbitais p tém maior contribuicdo na energia de Fermi,
especialmente na camada deformada. Ja na camada ndo deformada, o
comportamento tipico do grafeno foi mantido, com o estado p; predominando. A
estrutura de bandas exibiu formatos parabdlicos, indicando contribuicbes de estados
s, enquanto a densidade eletrdnica permaneceu inalterada na camada néo
deformada. Na estrutura de bandas do top observou-se que os estados s e p
contribuem para a energia de Fermi, com uma energia entorno de 16 estados/eV. No
atomo intercalado as simetrias px, py € p- apresentaram contribuicdes, com px sendo
a dominante. Distorcfes na densidade eletrbnica foram observadas proximas ao
atomo intercalado.
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Study of the electronic structure of axially deformed and intercalated bilayer

graphene.

ABSTRACT

This research investigates the electronic properties of a deformed bilayer
graphene, a material widely studied for its tunable characteristics, such as
superconductivity at specific angles. A supercell with sinusoidal deformation of
amplitude A=1.07 A was created, and density functional theory (DFT) calculations
were performed using Wien2k. The bilayer was intercalated at three positions: top,
hollow, and bridge, with the top position being the most energetically stable.

The results showed that the deformed bilayer exhibits metallic behavior, with
approximately 15 states/eV at the Fermi energy. The PDOS analysis revealed that
the p orbitals have the highest contribution at the Fermi energy, particularly in the
deformed layer. In the non-deformed layer, the typical graphene behavior was
maintained, with the pz state dominating. The band structure displayed parabolic
shapes, indicating contributions from s states, while the electronic density remained
unchanged in the non-deformed layer. In the top band structure, it was observed that
s and p states contribute to the Fermi energy, with around 16 states/eV. In the
intercalated atom, the px, py, and pz symmetries showed contributions, with px being
dominant. Distortions in the electronic density were observed near the intercalated
atom.
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