Tight-binding para o grafeno: base de dois orbitais.
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Funcodes de Bloch para os orbitais A e B:

() =) TR pa(r - R)
Rl
U (r) =) e op(r —ay ~ R')
RI
Combinacéao linear de orbitais atdmicos (LCAO):
Uq(r) = e [agda(r — R)) + bqdp(r — ay — R')
RI

Wq(r) = aq\IJEIA)(r) + bq\ch(:lB)(r)

Base “ortonormal’:
)d2r = / (lllg(r))* \Dg(r)dzr =1
r)d2 = f (\I!B(r))* \Ilé(r)dzr =0



Tight-binding para o grafeno: Hamiltoniano.

-y Eq. de Schrodinger: HWU(r) = E(q)Uq4(r)
| H = Hy+ AV (r) Hopa(B) = €09 A(B)
_f‘/*""ﬁ:_i,i-j{,i Em forma “matricial”: equacao de auto-valores
(HAA HAB)(aq):E( )<aq)
@ o HEA  HEP bq Y\ b
A “. onde: _

HAA = f (U2 (r))” HVZ (r)dr
HAB = ] (V2 (r)) HYE (r)d*r

HAB = ] (UB(r))” HYZ (r)d*r

kHBB = / (UB(r))” HYE (r)d®r



Calculando os elementos de matriz: HBA=HAB,

N -

Primeiramente, vamos calcular HBA = HAB ;

HB4 = / (WB(r))" HU{ (r)dr

DY cla(R'-R”) /gb*B(r — (R +ay))Hoa(r — R')d’r

R/’RH
Z eiq.(R/_R//) leofgb*B(r B (R// 4+ ay))QﬁA(r . Rl)er
RI)RII
o . /! ~ . N\ 32
R = s+ + [ 50— R+ 09)AV()6a(r - RO Pr
a; — \/gaf( . . o
V3 2 Dado um R’, vamos considerar apenas os R” tais que 0s sitios B
ag = Taﬁ + 55’ mais proximos do sito A em R’ estejam em R +ay .
Sao 3:

R// — R/;RH — Rl _aQ;RH — Rl _a2 _|_a1



Calculando os elementos de matriz: HBA=HAB,

N -

Logo, teremos:

T HBA _ Z (1 _|_eiq.a2 4+ eiq-(ag—al)) [EOSBA —|—tBA]

& R’

onde, por simetria, Sg, € tz, S0 independentes de R’:

Spa = / b5 (r — a§)éa(r)dr

R’ = nja; + njas

_ : Por fim, temos: HBA
al—\/gax N = VYq [EOSBA+tBA]
_ V3 3.
2= 5 ax T 9 onde N € o numero total de sitios e y, foi calculado na Tarefa 10:

Va = (1 + el e@'q(a?aﬂ)



Tight-binding para o grafeno: duas bandas.

Tight-binding de 1 ©s...

H=—t ) (MGJJrHc)

(1,3),0

_tz (az aj+b2:rzbog+HC)

({(1,7)),0

e 2° vizinhos

0.02t <t' <0.2t

= £t\/3+ f(a) — ¥ f(q)

3 3 .
f(q) = 2cos (\/gqma) + 4 cos (%Qaﬂ) COS (§qya) Resultado do final dos anos 40!
Wallace, P.R., Phys. Rev. 71 622 (1947)



Cones de Dirac.

-t\/3+ f(q)

Ei(q) = +vr|q]
Analogia: dispersao de férmions
“relativisticos sem massa” (“E=pc”)




Grafeno: densidade de estados
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de neutralidade de carga. T Ufp




