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Resumo

Reproduzido em laboratério em 2003 o grafeno, proporcionou avanco na area que estuda
os materiais, o campo de aplicacao na industria civil com caracteristicas de leveza, flexi-
bilidade, fino e resistente. Além de aplicacbes nas areas tecnologicas para fabricacao de
materiais de transparéncia Optica e com e alta mobilidade elétrica, aumentando a taxa
de transferéncias de dados, melhorando o desempenho de LED’S, baterias e transistores.
Devido a sua particular forma de organizagao atomica, o grafeno é formado apenas por
carbonos em folha monoatomica. A grande maioria dos matérias composto alétropos do
carbono possui estrutura hexagonais. No entanto, a sua aplicacdo como semicondutor
neste quesito é deficiente. Porém o surgimento do penta-grafeno como proposta de novo
alétropo de carbono composto formado por pentagonos, mostra que alterando a orga-
nizacao dos atomos muda suas fungoes. Como triunfo o penta-grafeno é mecanicamente
estavel e de O6tima resisténcia térmica. O material é uma proposta para reproducdo em
laboratério. As avaliagbes do penta-grafeno foram observadas em resultados de simulagao
desta estrutura. Neste trabalho foram usadas técnicas de primeiros principios. Apresen-
tamos um estudo no empacotamento de mono camadas e bicamadas de penta-grafeno,
comparando com aldtropos de outros elementos. O interesse na analise das estruturas
de camadas destes material ¢ avaliar a interacao camada com camada e propriedades

eletronicas.

Palavras-chaves: Modelagem computacional; DFT; Quantum Espresso (PWSCF); Pen-

tagrafeno; Allotropes.
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1 Introducao

Em 2004 o grafeno foi sintetizado surgindo marco revolucionério por ser ampla-
mente aplicado as diversas dreas (NOVOSELOV et al., 2004). o grafeno criou um a larga
via de pesquisa em materiais bidimensionais 2D com caracteristicas interessantes para
aplicacao optoeletronica.Diferente de outros materiais o grafeno possui estrutura bidi-
mensional formadas em uma tnica camada estd atraindo do carbono, considerado super
material o interesse cientifico por notaveis propriedades para aplicagdo em nanoeletro-
nica, condutividade e resisténcia. (HIRSCH, 2010) e (YIHONG et al., 2014). Materiais
2D apresenta extraordinarias propriedades surgindo um campo de pesquisa na busca de
achar super matérias. O carbono como maior representante da matéria prima destas es-
truturas oferece uma habilidade incomum dos elementos de seu grupo familiar que sao
representantes na eletronica e nanoeletronica. Ligagoes entre atomos de carbono com
carbono ¢é habilidade de alotropia(utilizado para designar a capacidade de um elemento
quimico (no nosso caso Carbono)formar varias compostos distintos, mas com proprieda-
des diferentes.) uma grande familia de estruturas formadas geralmente por hexdgonos e
pentdgonos . Para o carbono, temos carbono amorfo (carvao, fuligem), grafite, diamante,

fulerenos e nanotubos.

fullereno-70 _— O nanotubo

Figura 1 — Estruturas formadas por arranjos de Carbono. Fonte:
http://www.dsc.ufcg.edu.br

Recentemente propds-se mais um alétropo: o pentagrafeno. O nome faz mencao
ao fato de que este novo material é composto por pentagonos e a geometria do cristal nos

remete ao padrao de azulejos do Cairo. Monocamadas de pentagrafeno poderiam, even-
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tualmente, serem geradas de forma andloga ao processo de se gerar grafeno. No entanto
ele é extraido da fase T12 de carbono. (ver figura 2) (SHUNHONG et al., 2015).

dy=1.555A 0.6 A

I =0.850 A i RE RE
' ’ —,—LW W

Figura 2 — Cristal de pentagrafeno ou cristal de T12. Imagem retirada da referéncia (SHU-

NHONG et al., 2015).

A proposta de um material formado inteiramente de pentagono formado somente
por carbono foi feita por grupo de pesquisa (SHUNHONG et al., 2015) em 2015. Os
pesquisadores apresentaram resultados de céalculos para estabilidade mecanica e térmica
destas estruturas e estes dados foram utilizados para incentivar a busca experimental pelo
novo material. O grupo afirma ser possivel sintetizar tal estrutura, no entanto, estudos
para avaliar a possibilidade de reproducao em laboratorio realizada por outros pesquisado-
res (EWELS et al., ) apontam que, possivelmente, nao se podera sintetizar pentagrafeno.
Temos aqui uma contradi¢do. De acordo com o texto (EWELS et al., ) trata-se de uma
estrutura energeticamente desfavoravel e que nao poderia obtida isoladamente. Sustenta-
se que haveria uma transicao para grafeno.

Assim sendo, esclarecemos que o material que nos dedicamos a estudar é apenas uma
previsao tedrica e que, a principio, é um representante promissor dos al6tropos de car-
bono. Uma das propriedades preditas e que desperta grande interesse para este material
¢ o valor alto do gap de energia: espera-se que tenha absorcao e emissao na regiao azul
do espectro eletromagnético. A estrutura (ver figura 2) é composta por dtomos de C
com hibridizacoes tipo sp? e sp® e formando uma rede de pentdgonos. Diferentemente
do grafeno, formado por atomos por C com hibridizacao sp? e, como consequéncia, uma
estrutura planar, aqui teremos atomos com diferentes coordenacoes e angulos de ligacao,
resultando em uma estrutura nao planar. Neste trabalho, nosso foco foi uma descricao,
empregando métodos de primeiros principios, das propriedades estruturais e eletronicas
de monocamadas e bicamadas de pentagrafeno. A metodologia adotada foi a solugdo do
problema de muitos corpos utilizando a bem estabelecida DFT (Teoria do Funcional da
Densidade - Density Functional Theory) (GIANNOZZI et al., 2009). Para nossos calcu-
los usamos o funcional de energia de troca e correlagaio GGA-PBE (Generalized Gradient

Approximation - com parametrizagao de Perdew, Burke e Erzenhof), com corregao de van
der Waals semiempirico - Grimme’s DFT-D2 (BARONE et al., 2009). Usamos fungoes de
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base tipo ondas planas para para solucao das equagoes autovalores nos orbitais de Kohn-
Sham (BARBOSA, 2013). No processo de auto-consisténcia (SCF -Self Consistent Field)
adotamos os para solucionar as equagoes de Kohn-Sham(KS), usamos para critérios de
convergéncia [10”8Ry|. A escolha do método permite selecionar o funcional de troca e
correlacao para o processo de SCF. Usamos a solucao dos orbitais de KS para tratamento
dos dos elétrons de caroco e valéncia. Para o método implementado foi adotado PWSCF,
tratando os sistema utilizando ondas do tipo planas é pseudospotenciais para analise dos
elétrons internos. Nao nos ateremos a descrever detalhadamente a metodologia porque
esta tarefa ja foi realizada no trabalho de conclusdao de curso de um estudante do Curso
de Fisica da UFT (BARBOSA, 2013). Nos limitaremos a uma descricdo dos detalhes

técnicos envolvidos em nossas simulacoes.

1.1 Pseudopotencial do Carbono

Para o uso de ondas planas como método para tratar os elétrons de um sistema
e inviavel nas descri¢ao de elétrons mais internos, sabendo que existe muitos nés relacio-
nados as fungoes de onda associados a eles. A descri¢ao do sistema corretamente implica
em alto poder computacional usando PW, que nao é o caso deste trabalho. Para des-
cricao deste problema consideramos apenas os elétrons de valéncia, ciente que para as
propriedades do sistema é majoritario sua influéncia. Em nossos calculos empregamos a
aproximacao Pseudopotencial, estd descricao de sistema eletronico representa o compor-
tamento e interacao do elétrons mais internos ja para os elétrons de valéncia sao tratados
de forma real. Na tabela 77 descrevemos a configuragao eletronica dos atomos nas cama-
das é a forma que no calculo é quais elétrons serdao tratados no célculo. Logo, nao sera

todos tratados, atribuindo a os de carogo uma pseudofuncao.

Tabela 1 — Distribuicao dos niveis eletronicos dos atomos carbono e a configuracao de
valéncia dos pseudopotencais ultrasuaves

Atomos | Confguracao atoémica | Confguragao do Pseudo
C 15%25%2p? 2522p?

Para agilizar os processos computacionais foram utilizados Pseudospotenciais Ul-
trasuaves (ou de Vander-bilt) diminuindo os valores de Ecut. O processo de convergéncia
do valor de base consiste em variar o valor de corte Ecut da base para obter a energia
total e energia de Fermi, no aumento e diminuicao dos ntmeros de ondas planas. E neces-
sario um métodos para solucionar a equacoes de KS. Usamos o método Metodologia de
Monkhorst-Pack (MONKHORST; PACK, 1976) e (BARBOSA, 2013), no qual o calculo
de densidade eletronica a partir das autofungoes. Em céalculos préaticos usamos apenas

um numero minimo de pontos K para zona Brillouin, este método determina que uma
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estrutura reduzida do sistema é pode descrever todo um sistema usando translacao deste
pontos. Nos cédlculos de optimizagao geométrica foi adotado o critério de convergéncia das

forgas interatomicas 10~6Ry/Bohr.

1.2 Convergéncia do procedimento SCF de Carbono

Em um gréafico de estruturas de bandas demostra todos os estados possiveis de
ocupacao de elétrons. Para nossos calculos nao usamos influéncia de temperatura para o
sistema, desta forma, todos os estados inferior a nivel de fermi estdo ocupados é todos
acima estao desocupados. A base para dos nossos para bandas é os espago reciproco e
os pontos k. Individualmente cada banda possui uma ocupacao e grande como densidade
eletronica e energia total e outras soma sobre os estados ocupados. Para nossos calculos
a grade possui valor baixo, no entanto, nao influéncia de forma significante os resultados.
O uso de pontos minimos viabiliza o tempo computacional. Contudo, para obtencao de
resultados com rapidez foi implementado um método deixa suave a curva de distribuicao
de Fermi-Dirac, que atribui uma temperatura ficticia a os elétrons, é equivalente a fazer
um "smearing'na densidade eletronica. Este método adiciona uma temperatura artificial
reduzindo as instabilidades para ocupacoes fracionadas. O codigo usado do Quantum-
Espresso((GIANNOZZI et al., 2009)). Utilizamos & técnica de "smearing”, (no Quantum-
Espresso a keyword é degauss) descreve essa funcionalidade é occupations=’smearing”
de Marzari-Vanderbilt (??). Para o valor da fungdo que gera o alargamento da fungio
gaussiana (no Quantum-Espresso a keyword é degauss) para interagdo no espago re-
ciproco de 0.01. Os calculos de relaxacao da célula unitaria utilizamos o parametro de
"cell-dofree"(no Quantum-Espresso a keyword ¢ celldofree="xy".) que defini quais os

parametros da célula unitaria devem ser movidos para o nosso caso x e y.
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?2 Resultados e Discussoes

Nesta secao analisamos os resultados de propriedades estruturais e eletronicas para
monocamadas (PG) e multicamadas de pentagrafeno. Especificamente trataremos apenas
de multicamadas contendo 2 ou 3 folhas de pentagrafeno com diferentes estaqueamentos.
Investigamos os empacotamentos denominados por nés por A-A, A-B. Esta nomenclatura

tem o mesmo significado daquele empregado para o grafeno. Conforme ja estabelecido na
literatura (NOVOSELOV et al., 2004).

2.1 Estrutura do Pentagrafeno para Monocamada

A estrutura cristalina pertence a grupo espacial tetragonal , nao é o foco descrever
ou definir os grupos espaciais. Inicialmente, as constantes de rede para os calculos adota-
mos para a = b = 3.64A calculada por (SHUNHONG et al., 2015). O modelo pentagonal
e hexagonal sao estruturas tradicionais em materiais derivados de carbono nanoestrutu-
rados, para o caso do PG é inspirado no modelo de Cairo Pentagonal. O grande empenho
em pesquisas desenvolvidas em derivados de carbono esta relacionado com o organizacao
topoldgica (XU et al., 2014). Por método de esfoliagao da fase T12 que é uma base me-
taestavel de hexagonos em alta temperatura ¢ possivel obter sua topologia tornando um
polimorfo, diferente de estruturas tradicionais como grafeno confinada a uma padrao pla-
nar as redes em pentdgonos raramente sao vistas consideradas defeitos topologicos (?7).
Camadas de Pentagrafeno (PG) foram estudadas propriedades estruturais e eletronicas.
Para analise das estruturas foram adotadas legendados para os carbono que representa os
atomos que revesa-se na composicao da estrutura Cl e C2. Para estrutura monocamada
6 4tomos formam a estrutura considerada 2D. Para o atomo hibridizados sp® contendo
4 ligacoes atomicas consideramos este como C1, j& para hibridizados em sp? C2, este
possuindo 3 ligagoes. A seguinte imagem 7?7 mostra os a&tomos e sua dispersao no plano,
altura da estrutura e quais atomos da estrutura sao diferentes nas ligagoes interatomicas.

A espessura para o vacuo da estrutura foi de 19 (A) (?7?).
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Y%
gy Wy
ey |
(a) Mono Camada (b) Cristal 3x3x1 (c) Altura h (d) Vactio de 19 (A)

Figura 3 — Imagens descritiva da estrutura da mono camada de Pentagrafeno

A parti desta estrutura mono camadas realizamos calculos de optimizacao de es-

trutura e de propriedades eletronicas na préximo segao.

2.2 Resultado Estrutural da Monocamadas de Pentagrafeno

Assumimos a rede ortorrémbica para simulagdes computacional com parametro
de rede retirada da referéncia (SHUNHONG et al., 2015). Para o calculo de otimizacao
de geometria da monocamada testamos diferentes valores de energia de corte das ondas
planas. Este parametro foi variado entre 10 e 80 Rydberg enquanto a amostragem do
espago reciproco era obtido com a metologia de Monkhorst-Pack e empregando uma grade
K, x K, x K, = 8xz8x1. Nossos resultados na figura 4 demostra que o uso de Ecut = 50
Ry e Ecutrho = 500 Ry (porque estamos empregando pseudopotenciais Ultrasuaves) nos
garantira resultados de excelente precisao numérica quanto a convergéncia das fungoes de

base.



2.2.  Resultado Estrutural da Monocamadas de Pentagrafeno 19
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Figura 4 — Grafico de energia de corte em Ry para mono camada de pentagrafeno

Conhecendo a energia de corte passamos para analise da estrutura das camadas.
E importante deixar ressaltar que a referéncia (SHUNHONG et al., 2015) usa camadas
ligadas, neste trabalho adotamos vacuo entre as camadas. A optimizagao da estrutura
bidimensional usando 2 funcionais de troca e correlacio PBE e PBE-vdW, permitindo a
relaxacao dos parametros de rede aeb da célula unitaria. Iniciamos com os parametros a =
b = 3.64ec = 19. Os novos parametro obtidos na relaxagao esta na tabela 2, apresentamos
uma variagao inferior ha 1% comparando com os valores da referéncia (SHUNHONG et
al., 2015). Entre comparando os resultados dos funcionais nao houve diferenga significante

para os parametros.

Tabela 2 — Parametros de rede obtidos otimizados com os funcionais de troca e correlagao
PBE e PBE-vdW. Diferencas percentuais foram calculadas com os valores de
parametros de rede da referéncia (SHUNHONG et al., 2015)

PBE PBE-vdW Ref. (SHUNHONG et al., 2015) %
a (A) 3,636 3,627 3,64 0,25
b (A) 3,636 3,627 3,64 0,25
¢ (A) 19,000 19,000 - -

A tabela 3 apresenta os resultados obtidos por célculos de otimizagao da estruturas
para aquisicao das distancias interatomicas e angulos nas camadas, ¢ interessante analisar
desses resultados observando as figuras 3a e ?7. Foi observou que o comportamento das
camadas muda somente em relacao as distancias, os resultados para bicamadas serao
discutidos mais a frente. Os valores tanto para bicamada A-A e A-B converge a valores
iguais a mono camada. Logo vamos considerar apenas os valores para C1 e C2 para todas

as estrutura. E interessante avaliar o grau de proximidade dos valores da literatura. As
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reféncias de comparagao usam método semelhante para o analise da estrutura, mas para
o caso (?7), é usado um funcional PBE com correcao de van der Walls optB88-vdW e
(EINOLLAHZADEH; DARIANI; FAZELI, 2016) analisou a estrurtura usando LDA e
GGA com a DFT.

Tabela 3 — Resultados de distancias interatomica

ligacdo em (A) | Resultados (??) (EINOLLAHZADEH; DARIANI; FAZELI, 2016)
C1-C2 1,55 1,64 1,55
C2-C2 1,34 1,33 1,34

Como esperado o comportamento da estrutura comparando (EINOLLAHZADEH;
DARIANI; FAZELI, 2016), foi semelhante nao havendo erros na execugao dos célculos.
No entanto, descrever um sistema com métodos diferentes introduzindo corre¢oes para as

interagoes interatomicas, gera resultados fora do padrao, observado em (77?).

2.3 Resultado Estrutural da Bicamada de Pentagrafeno

Realizados os calculos de relaxacao de estruturas encontramos alteragao na es-
trutura quando colocadas sobre influéncias de outra camadas. Os paramentros de rede
ultilizados n ao adotamos os valores convergidos na monocamada, foi mantido os para-
mentros iniciais a = b = 3.64A para as constantes de redes (SHUNHONG et al., 2015).
Na imagem ?7? descreve a distancia inicia da bicamada estaqueada A-A, no calculo inicial
de optimizacao das bicamadas adotamos um valor de "chute". O resultado na imagem ?7?
é a visado superior da estrutura convergida, a camada superior é a verde e inferior esta
colorida de laranja. Como resultado da relaxacao encontramos uma mudanca no valor
entre as camadas inicial de 2.7 A para 3.16 A ??, a forca repulsiva apresenta apenas o

afastamento, nao alterando a altura h de cada camada ou ligacao atomica.

Tabela 4 — Menor distancia entre as camadas de pentagrafeno

Atomos | A-A A-B
C2-C2 | 3.1545 3.1545

Nosso resultados para bicamada A-B temos demostrado nas figuras 5a, 5b e 5.
Observando as imagens compreendemos que para a estrutura e melhor de forma mecanica
e energica estar estaqueamento A-A. Nossos resultados demostra apenas a variag ao de
distancias entre camadas que de 2.89 A para 3.16 A confirmando que a estrutura tende a

estar em A-A. tambem n ao houve alterag ao nos valores de ligagoes atomicas e de altura
h.
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(a) Bicamada A-B (b) Resultado de optimi-(c) Visdo superior da Bica-(d) Menor valor inicial en-
zag ao A-B convergindo ~ mada A-B (A) tre as camadas A-B
em A-A) h

Figura 5 — Menor valor final entre as camadas A-B

A Bicamada como demostrada na figura 5a apresenta a formagao inicial, na qual a
camada A estd sobre posta a B, com tudo a B esta deslocada da sobreposicao de A. Ja para
efeitos da relaxacao da estrutura encontramos na figura 5b é confinado uma estaqueamento
inteiramente sobre posta, onde a estrutura B é reorganizado igual & A. Demostrando uma
melhor estabilidade mecanica para estrutura. Essa estabilidade mecanica também pode
influéncia nos valores entre as camadas e altura h da estrutura. comparando os valores
de entre as camadas um aumento de 0.27 A como efeito repulsivo da camada inferior. As

tabelas 5 e 6 contém informagoes sobre as diferencgas de energias totais para as bicamdas

AA e AB.

Tabela 5 — Valores da variag ao de energe inicial da estrutura e final da optimizacao

eV AA  AB
AE rputya(output) | -0.6681 -0.1799

Tabela 6 — Diferencia de energia total entre as estruturas iniciais e finais das bicamadas
com configucoes AB e AA

A E(input) AE(out‘put)
AB-AA | -0.4883 -8.041E-05

Observamos que ap6s o procedimento de otimiza¢ ao de geometria, houve signi-
ficativa variag ao da estrutura, nos conduzindo a uma situag ao de menor energia (ver
figuras ba e 5b). Na tabela 6, fica evidente que a estrutura AA e AB s ao idénticas. Isto

aconteceu porque durante o processo de otimizag ao a estrutura AB se converteu em AA.

2.4 Propriedades Eletronicas

Iniciamos os estudo das propriedades eletronicas das camadas de pentagrafeno.

Para todos os graficos para energia o zero na escala de energia foi deslocado para coincidir
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com topo da banda de valencia. Nas figuras 6 e 7 apresentamos a DOS calculada para
mono e bicamada, utilizamos uma grande de pontos 1621622. Para os 6 atomos de carbono
da celula unitaria, identificamos que a PDOS poderia ser dividida em 2 contribuicoes
distintas que denominamos PDOS-C1 e PDOS-C2. 4 atomos de C eram do tipo C1 e 2
atomos do tipo C2. A DOS e PDOS com as contribuig oes "s"e "p"destes atomos podem ser
visualizadas na figura 6. Com o intuito de facilitar a analise dos dados, arbitrariamente,

multiplicamos as PDOS por 4 para que permitisse melhor visualizag ao.
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Figura 6 — PDOS da monocamada separando individualmente a contribuilgdo dos atomos
C1 e C2, para a figura superior descreve a DOS total é a contribuigao de de cada
atomos e orbitais, na inferior é multiplicado em 4 vezes o valor da contribuicao.

Nota-se aqui que o comportamento da PDOS e semelhante ao da geometria do
nosso sistema: ja tinhamos mencionado que havia 2 tipos diferentes de atomos quanto
‘a quantidade de primeiros vizinhos na celula unitaria (ver figura 3a). Foi identificado
que para a PDOS, a contribuicao para o topo da banda de valencia e de conducao e
marjoritario no estado ("p”) do atomo C1. Estas caracteristicas s ao compartilhadas pela
PDOS da bicamada 7. A PDOS usada bicamada foi AA (ver figura 5b).
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Figura 7 — Bandas da monocamada de pentagrafeno com rede Bravais tetragonal usando
funcional PBEGrimme.PDOS da bicamada separando individualmente a con-
tribuilcao dos atomos C1 e C2, a estrurtura possui 12 atomos dentros celula
unitaria, porém o numero de atomos com igualdade e o dopro da monocamada.
Para o atomo C1 possui 4 atomos equivalentes na estrutura e C2 com 8 atomos

Comparando 6 e 7 observamos uma redug ao do GAP de 2.64 eV para 1.91 eV.

Apos conhecer o comportamento da densidade de estados iniciamos o estudo de

estrutura de bandas. O caminho de leitura das bandas esta descrito na imagem 8.

Primitive Brillouin Zone
b*

R

‘A

*

Figura 8 — Zona de Brillouin para as camadas de Pentagrafeno. Os pontos de alta si-
métria descrevem o caminho de analise do espaco reciproco representando a
quantidade de grids de ponto k por repeti¢ ao. Os pontos discretizados sao de
fundamental importancia para leitura da estrutura de bandas

Os caminho realizado foram acrescentados pontos diferentes de (YU; ZHANG,
2015), (EINOLLAHZADEH; DARIANI; FAZELI, 2016), (SHAHROKHI, 2017) e (STAU-
BER; BELTRAN; SCHLIEMANN;, 2015). Para analise comportamento de bandas da mo-

nocamda foi realizamos 2 calculos, o resultados estao nas figuras 9 e 10.
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Figura 9 — Bandas da monocamada de pentagrafeno sem corre¢do na rede Bravais ortor-
rombica com funcional PBE
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Figura 10 — Bandas da monocamada de pentagrafeno com rede Bravais tetragonal usando
funcional PBE-Grimme

Realizamosos um comparativo com refenrias com diferentes funcionais, e mudanca
percentual dos resultados. Primeiramente apresentamos os diferentes resultados obitidos
com funcional PBE e rede ortorrémbica na figura 9. Para este caso nao encontramos
valores considerados proximos de compara, portanto, a banda descrita nao esta de acordo

com resultados que serao observados na figura 10.

A literatura n ao apresenta resultados com a banda de estrutura aberta, logo,
consideramos que este resultado n ao corresponde o correto para nossos comparativo.
Apos diversas buscas e varios calculos encontramos uma saida para que os resultados
possa apresentar um gap indireto em um intervalo no qual apresente caracteristicas de

semicondutor. O resultado e observado na figura 10.
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Os resultados obtido para comparativo esta na tabela 7. A tabela apresenta o
comparativo de valores de GAP, este valores determina como se comporta nosso materia
no transporte de cargas paras bandas de valencia e determina a sua finalidade como

material de aplicacao na industria.

Tabela 7 — GAPS de bandas para estrurtura ortorrémbica e tetragonal, em comparacao
com os dados respectivas references (YU; ZHANG, 2015), (EINOLLAHZA-
DEH; DARIANI; FAZELI, 2016), (SHAHROKHI, 2017), (STAUBER; BEL-
TRAN; SCHLIEMANN;, 2015)

Grimme-PBE | HSE06 | GoW, | PBE | PBE
Monogpyio - I' = T° 1.26 - - - -
Monoetrq - I' = I 2.60 - - - -

Monogesrq - I' ==X 2.41 3.2 4.2 2.2 3.5

Dif. perc. % - 24.7 42.6 | -9.5 | 31.1
Bicamdp, - I' = T 0.75 1.81 - - -
Bicamdietrg - I' = T 1.85 1.81 - - -
Bicamdyeg - I’ =X 1.77 - - - -
Bicamdp, - I' =X 0.7 - - - -

Nossos resultados demostra que para mono camada com parando com os valo-
res de (EINOLLAHZADEH; DARIANI; FAZELI, 2016) e (SHAHROKHI, 2017), ha uma
marge aceitavel, considerando que o metodo e o Pseudopotencial pode alterar os valores.
No entanto, os valores apresentados defini concordancia com a literatura e podemos dizer
que para mono camada do material temos um material semicondutor com faixa de gap
proximo a os GaN e ZnO.

Foi analisado o comportamnto da banda para bicamada adimitindo tambem o resultados
de A-A e A-B, que para o comparag¢ ao final, nao havera diferenca.

OS resultados obtidos para bicamada para bandas 11, usamos o funcional de Grimme e
adotamos a rede tetragonal. Esta escolha foi feita ao observar os resultados para mono-

camada que apresenta concordancia com a literatura.
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Figura 11 — Estrutura de Bandas da bicamada de pentagrafeno com rede Bravais tetra-
gonal usando funcional PBE-Grimme

Com base em nossos resultados verificamos o grau de precisao obtido com o fun-

cional PBE-Grimme se comparados.
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3 Métodos tedricos e Metodologia

O presente trabalho avalia computacionalmente o comportamento estrutura de ca-
madas de penta-grafeno em 2D e suas propriedades eletronicas. Para o cdlculo da estrutura

foi resolvido a equacao de Schrodinger, escrita da seguinte forma:

Hy = B, (3.1)

onde ¢ é a funcao de onda, E a energia total e H é denominado operador Hamiltoniano,

cujos termos sao:

ey Lvieyy L

=1 j5>1

l\')\»—t

H=T,+Ty+ Veiej + VNaNb — VNe (3.2)

Analisando a equagao 3.2, os dois primeiros termos da esquerda representam o operador
energia cinética do elétron e do ntcleo, respectivamente. Os dois seguintes representa
o potencial de interacao coulombiana repulsiva entre os elétrons e dos ntcleos, por 1l-
timo a interacao coulombiana atrativa entre os elétrons e nicleos atomicos.O sistema
estudado possui um grande numero de corpos interagindo entre si o que é impossivel a
solucao analitica. Para solu¢ao desta equacdo empregamos o método “Teoria funcional
da Densidade” ou “DFT”. (Density Functional Theory - DFT), utilizando o esquema de
Kohn-Sham (KS) (BARBOSA, 2013).A DFT ¢é um dos métodos ab nitio e semi-empirico
que resolve sistemas de muitos corpos utilizado a densidade eletronica como variavel
fundamental e abrange toda informacao da funcao de ondas. Usamos para implementa-
¢do computacional o pacote computacional de dominio piiblico denominado Quantum
Espresso (PWSCF) (GIANNOZZI et al., 2009). Para o funcional de troca e correla-
¢ao empregamos 01 aproximagoes: PBE (Perdew-Burke-Ernzerhof)(PERDEW; BURKE;
ERNZERHORF, 1996), com correcao de funcional de Grimme. Para o processo de auto-
consisténcia (SCF - Self Consistent Field) empregado para solucionar as equagoes de KS,

empregamos o critério de convergéncia de 1075 Ry.
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