
                  Andrea Latgé 18/08/2015 

	
   	
  	
  Andrea	
  Latgé	
  	
   	
  
	
  	
  	
  	
  	
   	
  UFF/IF	
  

MUNDO	
  
MARAVILHOSO	
  DO	
  
CARBONO	
  

NANOCIÊNCIA	
  



                  Andrea Latgé 18/08/2015 

SISTEMAS	
  
NANOESTRUTURADOS	
  

www.nano.if.uff.br 



                  Andrea Latgé 18/08/2015 

Avanços Tecnológicos e Científicos 

NANOCIÊNCIA & NANOTECNOLOGIA 
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• O que é nanociência? 

FÍSICA – NANOCIÊNCIA –  
     NANOTECNOLOGIA 
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v O	
  que	
  é	
  NANOciência?	
  
	
   	
  Nano	
  do	
  Grego	
  “nanos”	
  (ou	
  La1n	
  “nanus”),	
  significa	
  anão	
  	
  
	
   	
  Nano	
  	
  10-­‐9	
  –nanômetro,	
  da	
  escala	
  do	
  diâmetro	
  atômico	
  	
  (o	
  cabelo	
   	
  
	
   	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  humano	
  tem	
  uma	
  espessura	
  de	
  cerca	
  de	
  100	
  nm)	
  

ÆNanociência	
  é	
  o	
  estudo	
  dos	
  átomos,	
  moléculas,	
  e	
  objetos	
  cujos	
  tamanhos	
  estão	
  na	
  
escala	
  dos	
  nm´s	
  (	
  1	
  -­‐	
  100	
  nm).	
  

v Por	
  que	
  o	
  estudo	
  da	
  NANOciência	
  é	
  diferente	
  dos	
  problemas	
  em	
  
escalas	
  maiores?	
  	
  

A	
  FÍSICA	
  é	
  diferente	
  na	
  escala	
  nanométrica.	
  Propriedades	
  	
  que	
  não	
  são	
  vistas	
  numa	
  escala	
  
macroscópica	
   se	
   tornam	
   importantes	
   –	
   “quantum	
   mechanical	
   and	
   thermodynamic”.	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  
Se	
  trabalha	
  com	
  átomos	
  individuais	
  e	
  moléculas.	
  

Moléculas	
   individuais	
   -­‐	
   agrupar	
   em	
   formas	
   bem	
   determinadas	
   para	
   produzir	
   novos	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  
	
  materiais	
  com	
  caracterís1cas	
  novas	
  e	
  interessantes.	
  

v Pq	
  NANOCIÊNCIA	
  se	
  tornou	
  um	
  grande	
  campo	
  de	
  intereses?	
  	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Muitas	
  razões:	
  Disponibilidade	
  de	
  novos	
  instrumentos	
  capazes	
  de	
  “ver”	
   	
  

	
   	
   	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
   	
   	
  e	
  "tocar"	
  nesta	
  escala.	
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VARIANDO	
  TAMANHOS........DO	
  METRO	
  (m)	
  	
  AO	
  	
  ANGSTRON	
  (Ǻ)	
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mm54−

Tecidos   
celulares 

mµ52−

Distância 
entre átomos 

de silício 

nm5.04.0 −

Manipular átomos é muito difícil devido as suas dimensões 

•  SubmúlZplos	
  do	
  metro	
  (m)	
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Um	
  dos	
  feitos	
  mais	
  importantes	
  para	
  o	
  desenvolvimento	
  da	
  N&N	
  -­‐	
  invenção	
  em	
  1981	
  
do	
  microscópio	
  de	
  varredura	
  por	
  tunelamento	
  eletrônico.	
  A	
  concepção	
  deste	
  
microscópio	
  é	
  bastante	
  simples	
  (funcionamento	
  dos	
  an1gos	
  toca-­‐discos).	
   	
  

	
  Uma	
  agulha	
  extremamente	
  fina,	
  cuja	
  ponta	
  é	
  cons1tuída	
  de	
  alguns	
  poucos	
  
átomos	
  ou	
  até	
  mesmo	
  de	
  um	
  único	
  átomo,	
  "tateia"	
  uma	
  super^cie	
  sem	
  nela	
  tocar,	
  dela	
  
afastada	
  de	
  menos	
  de	
  um	
  nanometro.	
  	
  

Durante	
  a	
  varredura	
  da	
  agulha,	
  elétrons	
  tunelam	
  (tunelamento	
  é	
  uma	
  
forma	
  de	
  movimento	
  de	
  origem	
  quân1ca	
  que	
  ocorre	
  na	
  escala	
  atômica)	
  
da	
  agulha	
  para	
  a	
  super^cie	
  e	
  com	
  base	
  nessa	
  corrente	
  de	
  tunelamento	
  
um	
  computador	
  constrói	
  uma	
  imagem	
  extremamente	
  ampliada	
  da	
  
super^cie,	
  na	
  qual	
  ficam	
  visíveis	
  os	
  seus	
  átomos.	
  Dessa	
  forma,	
  pela	
  
primeira	
  vez	
  o	
  relevo	
  atômico	
  da	
  super^cie	
  de	
  uma	
  estrutura	
  pôde	
  ser	
  
visto	
  e	
  inves1gado.	
  Ele	
  deu	
  origem	
  a	
  uma	
  família	
  de	
  instrumentos	
  de	
  
visualização	
  e	
  manipulação	
  na	
  escala	
  atômica,	
  cole1vamente	
  
denominados	
  microssondas	
  eletrônicas	
  de	
  varredura.	
  Em	
  um	
  sen1do	
  
figurado,	
  eles	
  podem	
  operar	
  como	
  pinças	
  capazes	
  de	
  manipular	
  átomos	
  
e	
  moléculas. 
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PROGRESSO	
  	
  DEVIDO	
  AOS	
  AVANÇOS	
  TECNOLÓGICOS	
  
EXPERIMENTAIS	
  

Sample 
(surface) 

TIP 

Scanning Tunneling 
Microscope - STM 

Blue	
  PlaZnum	
  
The	
  surface	
  of	
  Pla1num.	
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Grafite	
  a	
  olho	
  nú	
   Grafite	
  por	
  
microscópio	
  de	
  luz	
  

Grafite	
  microscópio	
  
eletrônico	
  

Grafite	
  por	
  microscopia	
  
de	
  varredura	
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N&N	
   	
   -­‐	
   criação	
   de	
   novas	
   moléculas	
   com	
   arquiteturas	
   	
   especiais.	
  
Invenção	
  e	
  produção	
  de	
  moléculas	
  cuja	
  arquitetura	
   faça	
  com	
  que	
  elas	
  
se	
  auto-­‐organizem	
  em	
  estruturas	
  maiores	
  (como	
  moléculas	
  biológicas).	
  	
  
	
  
Possibilidades	
   futuras:	
   computadoresmoleculares	
   muito	
   mais	
  
poderosos,	
  catalisadores	
  nanométricos	
  mais	
  diversificados	
  e	
  eficientes,	
  
materiais	
  avançados	
  para	
  próteses,	
  e	
  até	
  an1corpos	
  sinté1cos	
  capazes	
  
de	
   encontrar	
   e	
   destruir	
   vírus	
   ou	
   células	
   cancerígenas	
   onde	
   eles	
   se	
  
encontrem	
  no	
  corpo.	
  	
  
	
  
Farmacologia	
  pode	
  obter	
  avanços	
  revolucionários	
  advindos	
  da	
  N&N.	
  Os	
  
princípios	
   a1vos	
   das	
   drogas	
   podem	
   ser	
   agregados	
   à	
   super^cie	
   ou	
  
encapsulados	
   no	
   interior	
   de	
   macromoléculas	
   projetadas	
   para	
   serem	
  
absorvidas	
  por	
  órgãos	
  específicos	
  do	
  corpo,	
  ou	
  por	
  órgãos	
  afetados	
  por	
  
determinadas	
  doenças,	
  onde	
  finalmente	
  liberarão	
  a	
  droga.	
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carbono	
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• Grande	
  número	
  de	
  compostos	
  

•Diferentes	
  1pos	
  hibridização	
  

•	
  Não-­‐metálicos	
  	
  &	
  não-­‐magné1cos	
  

π-bond 

CARBONO	
  	
  1s2	
  2s22p2	
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CARBONO	
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Diamante	
  

Grafite	
  

•  Hibridização	
  sp3	
  

• 	
  Isolante	
  

• 	
  Transparente	
  	
  

•  Hibridização	
  sp2	
  

• 	
  Semimetal	
  

Diamante	
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Redes	
  Cristalinas:	
  Teorema	
  de	
  Bloch	
  	
  –	
  
simplificações	
  matemáZcas	
  -­‐	
  

*	
  Resolver	
  o	
  problemas	
  de	
  autovalores	
  de	
  
energia	
  

Simetrias	
  

Redes	
  Diretas	
  

Redes	
  Recíprocas	
  

Átomos	
  –	
  Moléculas	
  -­‐	
  Cristais	
  

Física	
  do	
  Estado	
  Sólido	
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Descobrindo	
  a	
  
estrutura	
  do	
  sistema	
  
cristalino	
  
	
  
MEDIDAS	
  DE	
  RAIO-­‐X	
  
	
  
REDES	
  CÚBICAS	
  
REDES	
  HEXAGONAIS	
  
	
  

ANÁLISES	
  ESPECTRAIS	
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BANDAS	
  DE	
  ENERGIA	
  

EN
ER

G
IA
	
  

VETOR	
  DE	
  ONDA	
  K	
  

Gaps  de energia - SEMICONDUTOR 
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ESTRUTURA	
  DE	
  BANDA	
  DO	
  GRAFITE	
  -­‐	
  DFT	
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Novas	
  formas	
  de	
  Carbono	
  

Fullerenes	
  “Buckyballs”	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  
C60	
  	
  	
  	
  sp2	
  hybrizaZon	
  

(1950) necessidade	
  da	
  indústria	
  espacial	
  e	
  de	
  
naves:	
   fibras	
   mais	
   forte,	
   resistentes	
   e	
   mais	
  
leves	
   para	
   serem	
   usadas	
   nos	
   materiais	
   de	
  
construção	
   com	
   propriedades	
   mecânicas	
  
superiores	
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MUSEU	
  DA	
  
CIÊNCIA	
  EM	
  
LISBOA	
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1996 - Nobel Price         
Chemistry 
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Applicações	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  
 
A	
  molécula	
  de	
  C60	
   	
  pode	
   ligar	
  um	
  grande	
  número	
  de	
  átomos	
  de	
  Hidrogênio	
  (até	
  1	
  H	
  
para	
  cada	
  C)	
  sem	
  romper	
  a	
  estrutura.	
  Esta	
  proprieaade	
  sugere	
  que	
  	
  buckyballs	
  possam	
  
ser	
  um	
  meio	
  eficiente	
  de	
  	
  armazenar	
  H,	
  mais	
  acessível	
  a	
  economia	
  geral.	
  
	
   
2005	
  –	
  REPORT	
  de	
  revisão	
  	
  -­‐	
  propos	
  que	
  formas	
  modificadas	
  de	
  	
  buckminsterfullerene	
  
chamadas	
  de	
   	
  organometallic	
  buckyballs	
  (OBBs)	
  podiam	
  ser	
  usadas	
  como	
  veículos	
  de	
  	
  
“armazenador	
  de	
  H	
  de	
  alta	
  densidade	
  e	
  temperatura	
  ambiente".	
  	
  
	
  
No	
  meio	
  médico,	
  elementos	
  como	
  o	
  hélio	
   (que	
  pode	
  ser	
  detectado	
  em	
  quan1dades	
  
minutas)	
   podem	
   ser	
   usados	
   como	
   buckyballs	
   impregnados	
   de	
   traçadores	
   químicos.	
  
Buckminsterfullerene	
  	
  podem	
  também	
  inibir	
  o	
  vírus	
  HIV.	
  	
  
Em	
  par1cular,	
  	
  C60	
  	
  inibe	
  uma	
  enzima	
  chave	
  na	
  imunodeficiência	
  humana	
  ,	
  que	
  o	
  virús	
  
conhecido	
   como	
   HIV-­‐1	
   protease;	
   isto	
   pode	
   inibir	
   a	
   reprodução	
   do	
   virús	
   de	
   HIV	
   em	
  
células	
  imunes.	
  
       As	
  propriedades	
  óp1cas	
  de	
  absorção	
  do	
  C60	
  se	
  encaixam	
  no	
  espectro	
  solar	
  que	
  
favorece	
  os	
   filmes	
   baseados	
   em	
  C60-­‐	
   para	
   	
   aplicações	
   fotovoltáicas.	
   Conversões	
   	
   de	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  

	
  eficiências	
  até	
  	
  5.7%	
  	
  tem	
  sido	
  reportadas	
  em	
  células	
  de	
  	
  polímeros	
  de	
  C60 
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(A) Gd@C60[C(COOH)2]10	
  	
  
(B) Gd@C60(OH)x	
  	
  
(C) Gd@C82(OH)22	
  	
  
(D) C60(OH)x	
  	
  
(E) C60[C(COOH)2]2	
  	
  

Theranostics 2012; 2(3):238-250.     Review 
Applications of Functionalized Fullerenes in Tumor Theranostics 
Zhiyun Chen, Lijing Ma, Ying Liu, Chunying Chen 

Magnetic resonance imaging 
MRI	
  is	
  a	
  versa1le,	
  non-­‐invasive	
  medical	
  diagnos1c	
  technique	
  that	
  can	
  provide	
  both	
  
physiological	
  and	
  anatomical	
  informa1on,	
  while	
  not	
  requiring	
  the	
  use	
  of	
  ionizing	
  radia1on.	
  
In	
  addi1on,	
  in	
  many	
  applica1ons	
  it	
  is	
  ozen	
  the	
  most	
  sensi1ve	
  method	
  available	
  to	
  depict	
  
soz	
  1ssues.	
  Therefore,	
  it	
  has	
  been	
  extensively	
  used	
  for	
  brain	
  and	
  central	
  nervous	
  system	
  
imaging,	
  for	
  assessing	
  cardiac	
  func1on	
  and	
  for	
  detec1ng	
  abnormal	
  1ssues	
  such	
  as	
  tumors	
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DO	
  FULERENO	
  	
  
	
  
AO	
  
	
  

NANOTUBO	
  DE	
  CARBONO	
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The	
  first	
  TEM	
  evidence	
  for	
  the	
  tubular	
  nature	
  of	
  some	
  nano-­‐sized	
  carbon	
  filaments	
  is	
  
believed	
  to	
  have	
  appeared	
  in	
  1952	
  in	
  the	
  Jour.	
  of	
  Phys.	
  Chem.	
  of	
  Russia,	
  which	
  may	
  explain	
  
why	
  the	
  related	
  papers	
  are	
  not	
  well	
  known	
  and	
  cited.	
  	
  Due	
  to	
  the	
  cold	
  war,	
  access	
  to	
  Russian	
  
scien1fic	
  publica1ons	
  for	
  Western	
  scien1sts	
  was	
  not	
  easy	
  at	
  	
  that	
  1me,	
  and	
  the	
  use	
  of	
  the	
  
Russian	
  language	
  was	
  pre~y	
  discouraging	
  anyway!	
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Possibilidade	
  de	
  
formar	
  estruturas	
  
tubulares	
  de	
  Carbono	
  

CN	
  propriedades	
  de	
  simetria	
  e	
  
modelo	
  1991	
  DRESSELHAUS	
  

1991	
  Æ	
  	
  	
  S.	
  Iijima	
  (NEC	
  Fund.	
  Research	
  Lab)	
  

1976	
  Endo	
  –	
  publicações	
  de	
  resultados	
  de	
  	
  CNs	
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(m,0) 

(m,0) 

(ñ,0) 

(n,0) 

Unit 
Cell  

• MODELO	
  TIGHT-­‐BINDING:	
  
cálculo	
  da	
  relação	
  de	
  dispersão	
  	
  

	
   	
   	
   	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  E	
  
x	
  k	
  	
  

Nanotubes	
  

• 	
  Condições	
  de	
  contorno	
  periódicas	
  
M. S. Dresselhaus et al, PRB 46, 1804 (1992) 

•  Armchair	
  (n,n)	
  
• 	
  Zigzag	
  (n,0)	
  

C.k = 2πq 

Kyq= 2π/a q/n   (q= 1,...,2n) 
Kxq= 2π/a√3 q/n (q= 1,...,2n) 

1a 
Brillouin 
Zone det[H-ES]=0 secular equation 
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  Processos	
  de	
  Síntese	
  

DESCARGA	
  DE	
  ARCO	
  

Y.	
  Saito	
  et	
  al.	
  
Phys.	
  Rev.	
  48	
  1907	
  (1993)	
  

Smalley	
  et	
  al.	
  (1996)	
  

• Usado	
  por	
  S.	
  Iijima	
  in	
  1991	
  

T=1000oC	
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J. W. G. Wildoer et al.,Nature 391, 
59 (1998) 

STM/STS	
  
caracterização	
  	
  

P.	
  Kim	
  et	
  al.,	
  
PRL	
  82,	
  1225	
  (1999)	
  

cutting 
lines 

(13,7) 
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Evaporação	
  a	
  Laser	
  Æ	
  tubos	
  de	
  
parede	
  única	
  -­‐	
  SWCN	
  

In situ... 

Além	
  dos	
  	
  CNs:	
  

C	
  amorfos,	
  grafite,	
  
catalí1cos,	
  etc	
   CVD	
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Nanoeletrônica...	
  Transistores	
  à	
  temperatura	
  ambiente	
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 Baterias	
  de	
  LITTIUM	
  	
  

Aumento	
  Significa1vo	
  da	
  
vida	
  média	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  -­‐	
  
Y.	
  Ando,	
  I.	
  Ijiima,	
  NEC,	
  J,	
  
	
  -­‐	
  até	
  3	
  x	
  a	
  capacidade	
  de	
  

	
  	
  	
  	
  armazenamento	
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v STM/AFM	
  microscópios	
  
v Sensores	
  de	
  gás	
  
v Armazenadores	
  de	
  H	
  
v Disposi1vos	
  Nanoeletrônicos	
  
v Emissores	
  de	
  campo	
  
v Disposi1vos	
  Fotônicos	
  
	
  
Conhecimento	
  das	
  propriedades	
  
óp1cas	
  e	
  absorção	
  e	
  emissão	
  

Propriedades	
  ÓpZcas	
  de	
  CNTs	
  
	
  

Monitores	
  Coloridos	
  de	
  CN	
  
(Samsung,	
  Choi	
  et.	
  al.)	
  

LED	
  made	
  of	
  CN	
  filament	
  

J Wei et al. 2004 APL 84 4869 
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Propriedades	
  Mecânicas	
  
Leves,	
  rígidos	
  e	
  flexíveis,	
  reconstrução....	
  

• Permitem	
  altas	
  tensões	
  ~	
  45	
  billion	
  Pa	
  (SWCN)	
  

M.-­‐F.	
  Yu	
  et	
  al.	
  Science	
  287,	
  637	
  (2000)	
  

Metais	
  normais-­‐	
  2	
  bPa!!!!	
  

SWCN	
  -­‐	
  Densidade	
  1,4	
  g/cm3	
  

	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  Al	
  -­‐	
  2,7	
  g/cm3	
  	
  

Novas	
  fibras	
  de	
  
CNTs	
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Science 423, 703 (2003) 

1 cm 

MÚSCULOS	
  ARTIFICIAIS..	
  

R.	
  H.	
  Baughman	
  et.	
  Al.	
  Science	
  
284,	
  1340	
  (1999)	
  

Eletromecânica:	
  estendem	
  e	
  contraem	
  quando	
  

	
   	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  subme1dos	
  a	
  uma	
  ddp	
  

COMPÓSITOS	
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Peapods fullerene 
synthesis - Kataura New Materials 

Fullerene C60 inside nanotubes 
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FUNCIONALIZAÇÃO	
  DE	
  CNTs	
  	
  
Nanotechnology: Carbon 
nanotubes with DNA recognition          
Nature 420, 761 (2002); K. Williams, 
P.T.M.Veenhuizen, B G. de la Torre, R. 
Eritja, and C. Dekker 
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NANOESTRUTURAS	
  DE	
  CNTS	
  UFF/	
  NANOTUBE	
  /ZOO	
  

(m,0) 

(ñ,0) (n,0) 

Y-­‐JUNÇÕES	
  E	
  Y-­‐ANÉIS	
  

Defeito Topológico (n,0)/(n-1,0) 

QUANTUM	
  DOTS	
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The formation of ringlike junction 
structures made from single-walled carbon 
nanotubes has been observed by 
transmission electron microscopy (see 
image). A merging process of asymmetric 
into symmetric rings using carbon nanotubes 
was investigated under electron-beam 
irradiation at high temperatures. Based upon 
these observations, a rich variety of tailor-
made double-slit interferometers with 
defined ring symmetries can be realized 

Communication 
Synthesis of SWCNT Rings Made by Two Y Junctions and Possible Applications in 
Electron Interferometry† 
Authors  Daniel Grimm, Pedro Venezuela Prof., Florian Banhart Prof., Nicole Grobert 
Dr., Humberto Terrones Prof., Pulickel M. Ajayan Prof., Mauricio Terrones Prof., 

        Andrea Latgé Prof. 
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YJ -Electronic and transport 
Stability 

CN  
ZOO 

Terrones et al, unpublished 

CN Junctions,  X, Y e T- synthesized via 
electron beam exposure in nanotubes  
controlled at high  temperatures  (800o C) 
[high-temperature electron beam]          
M. Terrones, PRL 89 75505 (2002)  

Y-JUNCTIONS & RINGS 

A. Latge et al, PRB & Chem. Phys. A (2005) 



                  Andrea Latgé 18/08/2015 

Stability: Y-ring 
symmetric temperature dependence 
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A. Latge et al, PRB & Chem. Phys. A (2005) 

Monte Carlo Simulation 
Metropolis -Tersoff Potential 
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G	
  	
  R	
  A	
  	
  F	
  	
  E	
  	
  N	
  O	
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TENTANDO	
  OBTER	
  GRAFENO	
  

GRAFENO	
  
MICROCRISTAL	
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EXFOLIAÇÃO	
  MECÂNICA	
  DO	
  GRAFITE	
  

VANTAGENS:	
  	
  SIMPLES	
  E	
  FÁCIL	
  
ALTA	
  QUALIDADE	
  
	
  
DESVANTAGENS:	
  BAIXA	
  EFICIÊNCIA	
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Æ 1946	
  	
  	
  P.R.	
  Wallace	
  	
  -­‐	
  paper	
  sobre	
  estrutura	
  de	
  banda	
  de	
  grafeno	
  
	
  
Æ	
  2004	
  	
  	
  K.S.	
  Novoselov	
  &	
  A.	
  Geim	
  realizam	
  e	
  iden1ficam	
  o	
  grafeno	
  exper.	
  

Æ1564:	
  INVENÇÃO	
  do	
  “Lead	
  pencil”	
  baseado	
  no	
  GRAFITE	
  	
  

Wafer	
  with	
  graphene	
  	
  
flakes,	
  opZcal	
  
microscope	
  
(Novoselov	
  et	
  al.,	
  
Science	
  306,	
  666	
  
(2004)	
  

GRAFENO	
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ALGUMAS	
  CAMADAS	
  DE	
  GRAFENO	
  SOBRE	
  	
  SUBSTRATO	
  DE	
  SiO2/Si	
  

IMAGEM	
  DE	
  AFM	
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  REALIZAÇÃO	
  
do	
  GRAFENO	
  

ANDRE	
  GEIM	
  
&	
  

NOVOSELOV	
  
	
  

NOBEL	
  PHYSICS	
  
PRIZE	
  2010	
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OUTRAS	
  FORMAS	
  DE	
  SE	
  FAZER	
  GRAFENO:	
  
• Rotas	
  químicas	
  
• Depositar	
  em	
  SiC	
  
• Deposição	
  química	
  a	
  vapor	
  
• CNTs	
  –	
  processos	
  de	
  unzip	
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NANOFITAS de GRAFENO 

NANOFITAS	
  A	
  
PARTIR	
  DE	
  
NANOTUBOS	
  DE	
  
CARBONO	
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GRAFENO: CÉLULA UNITÁRIA 

cc

cc

a
a ( , )

a
a ( , )

1

2

= 3 3
2

= 3 − 3
2

r

r

cc

cc

b ( , )
a

b ( , )
a

1

2

2π
= 1 3
3

2π
= 1 − 3
3

r

r

DIRAC	
  POINTS:	
  	
  	
  	
  	
  K	
  	
  &	
  	
  K´	
  
cc cc

K ( , ) K´ ( , )
a a
2π 1 2π 1

= 1 = 1 −
3 33 3

r r

VIZINHOS:	
  	
  	
  3	
  primeiros	
  vizinhos	
  	
  	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  

	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  6	
  segundos	
  	
  vizinhos	
  
	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  

	
  	
  
	
  

o

cca . A1 42
r :

cc cc
cc

a a
( , ) ( , ) a ( , )1 2 3δ = 1 3 δ = 1 − 3 δ = − 1 0

2 2

r r r

´ a ´ a ´ (a a )1 1 2 2 3 2 1δ = ± δ = ± δ = ± −
r r rr r r r
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APROXIMAÇÃO	
  TIGHT-­‐	
  BINDING	
  	
  

ikR
k,s k,s A k,s B

1(r) e [ (R) (R)]
N

Ψ = α φ +β φ

	
  A	
  	
  função	
  de	
  onda	
  que	
  descreve	
  as	
  bandas	
  pz	
  	
  (π)	
  	
  podem	
  ser	
  escritas	
  como:	
  

i j i j i j i j
i,j i,j i,j

H t (a b hc) t1 (a a b b hc) t2 (a b hc)+ + + +
σ σ σ σ σ σ σ σ

< > << >> <<< >>>

= − + − + + − +∑ ∑ ∑

k kH (r) E (r)Ψ = Ψ

Resolver	
  um	
  	
  
determinante	
  
	
  secular	
  	
  

AA AB

BA BB

H ES H
0

H H ES
−

=
−

* *
A A B BS d d= φ φ τ= φ φ τ∫ ∫

j

AA AB AA AA

ik.
AB

j

E H |H |; H H /N;

H t e δ

ʹ′ ʹ′ ʹ′= ± =

= − ∑
rr

t´=0	
  

*
AA(BB) A(B) A(B)

*
AB(BA) B(A) A(B)

H H d

H H d

= φ φ τ

= φ φ τ

∫
∫

2 2 1/2
AA BB AA BB AB

1E [H H ((H H ) 4|H | ) ]
2

ʹ′ ʹ′ ʹ′ ʹ′ ʹ′= + ± − +
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6cc
F

3ta cv 10 m/ s
2 300

= ≈ ≈
h

k	
  

q	
  

Expansão:	
  	
  k=K+q	
  	
  	
  |q|<<|K|	
  

2

F

2 2
2cc cc

F q

x
q

y

qE (q) v |q| O
K

9t´a 3ta
E (q) 3t´ v |q| sen(3 ) |q|

4 8
qarctan( )
q

±

±

θ

⎛ ⎞≈ + ⎜ ⎟
⎝ ⎠

⎛ ⎞
≈ ± − ± θ⎜ ⎟

⎝ ⎠

=

Mapeamento	
  do	
  problema	
  num	
  	
  
quadro	
  relaZvísZco	
  de	
  par�cula	
  sem	
  	
  	
  
massa	
  descrito	
  pela	
  equação	
  de	
  Dirac	
  	
  
para	
  spins	
  1/2	
  

Relação	
  linear	
  energia	
  

y y cc x x cc y y cc

2 2
y

y x y
cc cc

2 2
cc

3 3
f(K q) 2cos( 3(K q )a ) 4cos( (K q )a ).cos( (K q )a )

2 2
3q a 2 2

using : cos( 3q a) 1 and K ; K
2 3a 3 3a

9q a
f(K q) 3

4

+ = + + + +

π π
≈ − = =

+ = − +

r r

r r

até	
  	
  2a	
  viz	
  

até	
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  viz	
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ESTRUTURA DE BANDA DO GRAFENO  

ÆComparando a estrutura de banda de modelos DFT e TB se conclui que a 
estrutura de banda consiste em bandas desacopladas sp2 and pz  
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ZOOLOGICO	
  DAS	
  QUASIPARTICULAS	
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FE(k) v |k |= mh

•  No gap 
•  DOS (∂N/∂E)≈ E 
•  Dois vales  
•  Função de onda spinor (A,B) 

•  Gap 1.5 eV GaAS 
•  DOS(E)=const 
•  Autofunções ondas planas 

2 2

*

kE(k)
2m

=
h

GRAFENO	
  X	
  SEMICONDUTOR	
   	
  
	
   	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  	
  USUAL	
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NANOFITAS de GRAFENO 

(c) Gap de transporte 

(d) Grande # de ressonâncias bem marcadas 

 
 

C. Stampfer et al, PRL 102, 056403 (2009)‏ 
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ARMCHAIR GRAPHENE NANORIBBON 
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ZIGZAG GRAPHENE NANORIBBON 
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MODELAGEM DO GAP DE ENERGIA DE NANOFITAS 
DE GRAFENO SOB A AÇÃO DE CAMPOS EXTERNOS 

CAMPO ELÉTRICO – Potencial de Poison 
(auto-consistente) 
 
CAMPO MAGNÉTICO – Peirls approx. 

tb=(1+0.12)t: 

Bare AGNR gap 
oscillations 
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C. Ritter, S. Makler, A Latgé Phys. 
Rev. B 77, 195443 (2008) 

ALTERANDO  OS GAPS  
campos externos E & B   
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• Material	
  mais	
  forte	
  já	
  medido:	
  Módulo	
  de	
  Young	
  -­‐	
  	
  1.0	
  TPa	
  (1012)	
  
 
• Membrana	
  flexível	
  mais	
  fina	
  jamais	
  criada	
  (035	
  nm)	
  
	
  
• Impermeável	
  à	
  gases	
  (mesmo	
  	
  Hidrogênio	
  atômico)	
  
	
  
• Transporte	
  Balís1co	
  sobre	
  µm	
  (temperatura	
  ambiente)	
  
	
  
• Valor	
  Recorde	
  de	
  condu1vidade	
  térmica	
  à	
  temperatura	
  ambiente	
  	
  
(∼5000W/mK)	
  	
  
	
  
• Densidade	
  de	
  corrente	
  6	
  ordens	
  de	
  magnitude	
  maior	
  do	
  que	
  para	
  o	
  Cu	
  
	
  
• Quantum	
  Hall	
  Effects	
  (temperatura	
  ambiente)	
  

• 2	
  átomos	
  -­‐área	
  de	
  0.052	
  nm2	
  	
  	
  	
  dens	
  =0.77	
  mg/m2	
   

POR QUE TANTO INTERESSE NO GRAFENO? 
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GRAFENO	
  É	
  MAIS	
  DO	
  QUE	
  100	
  VEZES	
  MAIS	
  RESISTENTE	
  
	
   	
  	
  DO	
  QUE	
  O	
  AÇO	
  MAIS	
  FORTE	
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PROPRIEDADES	
  MECÂNICAS	
  DO	
  GRAFENO	
  
Forte	
  e	
  Resistente	
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PROPRIEDADES	
  ÓPTICAS:	
  QUASE	
  
	
   	
  	
  	
  	
  TRANSPARENTE	
  

MEMBRANA	
  	
  de	
  apenas	
  1	
  átomo	
  de	
  
espessura	
  	
  	
  	
  	
  
-­‐	
  úZl	
  para	
  disposiZvos	
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MEMBRANAS	
  IMPERMEÁVEIS	
  

 
 T. Georgiou et al 
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GRAFENO	
  –	
  semicondutores	
  excelentes	
  
Eletrons	
  se	
  movem	
  sem	
  muita	
  resistência	
  no	
  plano	
  

Yuanbo Zhang, Yan-Wen Tan, Horst L. Stormer 
& Philip Kim 

TRANSITOR	
  BASEADO	
  EM	
  GRAFENO	
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Graphene tem 
propriedades 
extraordinárias que devem 
levar a grandes revoluções 
de muitas áreas  
tecnológicas  

As propriedades do grafeno os torna atrativ ara aplicações em 
eletrônica flexível. Eles tb usam empilhamneto camada por 
camada para fabricar um filme de 4 camadas  dopadas com 
propriedades superiores `as de electrodos transparentes 
comerciais como os óxidos de índio. A fotografia sobre a capa 
mostra um dispositivo “flexible touch-screen” contendo 
eletrodos de  graphene. 
 
Contact: Prof. Kostya Novoselov, Dr. Peter Blake 
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VENHAM	
  CONHECER	
  MAIS	
  DE	
  PERTO	
  O	
  
	
  MUNDO	
  MARAVILHOSO	
  DO	
  CARBONO	
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Klein	
  paradox:	
  	
  transmission	
  of	
  
relaZvisZc	
  parZcles	
  is	
  unimpeded	
  
even	
  by	
  highest	
  barriers	
  
	
  
The	
  transmission	
  probability	
  T	
  
depends	
  only	
  weakly	
  on	
  the	
  
barrier	
  height,	
  approaching	
  the	
  
perfect	
  	
  transparency	
  for	
  very	
  
high	
  barrier	
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A escala “NANO” 
 “Nanothecnology” foi mencionado pela primeira vez em 1959  
pelo físico Richard Feynman 

“Why   we  can not write the full 24 volumes of the  British Encyclopedic  in 
the small pin?” 

“What I want to talk is about the problem of manipulating things in atomic 
scales”. 

Richard P. Feynman Nobel Price Physics-1965 

Como ver o átomo ? 

Sample 
(surface) 

Agulha 

Scanning Tunneling 
Microscope - STM 

Blue Platinum 
The surface of Platinum. 


