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INTRODUCCION

Desde su sintetizacion en el laboratorio en 2004 el grafeno ha sido ampliamente
estudiado. Sus propiedades particulares nos han ensefiado nueva Fisica, como por
ejemplo el Efecto Hall inusual, el electrén Zitterbewegung, y muchos otros han sido
testeados en el laboratorio[1,2].

Se sabe que este material presenta un gap en su espectro de energias, por lo cual
la creacion de mecanismos para la apertura de un gap resulta un desafio para la ciencia
actual, es éste el contexto en el que tiene protagonismo las nanocintas de grafeno (GNRs).
Las nanocintas son usualmente nombradas, de acuerdo a la forma de su borde, como
zigzag o armchair (AGNR).

En este trabajo estudiamos, en el limite del continuo, la familia de AGNRs

caracterizadas por la presencia de N =3p+2,p €Z 3tomos presentes a lo ancho de la
cinta. Encontramos el espectro de energias de tal cinta y analizamos la posibilidad de abrir
un gap y la existencia de estados exponencialmente localizados en el borde bajo diferentes
distorsiones (i.e. términos de masa). Contrariamente a lo establecido en la literatura [3,4],
mostramos que en algunos casos, las AGNRs metdlicas poseen estados concentrados en
el borde cuya existencia depende de los términos de masa presentes en el sistema. Un
caso particular resulta de considerar una distorsién completa de Kekulé [5], para la cual
calculamos la densidad de carga y la conductividad longitudinal usando las técnicas de la
Teoria Cuantica de Campos (TCC) aplicadas al grafeno[6,7]. La contribucién de estos
modos de borde fue calculada separadamente, de lo cual se puede resaltar que la
presencia de estos modos puede ser testeada en el laboratorio.

Este trabajo esta organizado como sigue. La seccion Il contiene las bases de
AGNRs sin distorsiéon. En la seccion 1l presentamos, siguiendo la referencia [8], los
posibles términos de masa compatibles con el Hamiltoniano, y manifestamos la existencia
de una simetria que protege los modos sin gap. En particular consideramos una distorsion
completa de Kekulé, destacando la presencia de estos modos de borde en la densidad de

carga y la conductividad longitudinal. A menos que indiquemos lo contrario, trabajaremos
h
).

con unidades naturales (27~ © "F 1
AGNRs sin distorsion, simetrias y espectro
En el limite del continuo, el modelo macroscopico del grafeno [1], esta dado por el
Hamiltoniano de Dirac [9]: Hy=-(ky 13 @0y +sznauz}, dondeviyTi,i = 1.2.3 | son
las matrices de Pauli actuando sobre los subespacios de subred y de los puntos de Dirac
[10]. Siendo To es la matriz identidad 2% 2 | yk; =19, =12
r r 4T
El Hamiltonianofe actia sobre espinores de la forma ¥ = (War s~ —¥5)

) — a0 z
donde ¥a5 = ¥4r(*. X%} gon las funciones de onda del electrén correspondiente a la
subred 4 (B} y al valle K*"' .
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Dada una cinta de ancho W | las condiciones de contorno armchair metalicas nos
imponen la siguiente restriccion:

Pt =0,W)=—1, @ gplxt =0, W) (1)
Si elegimos la siguiente representacion de las matrices ¥ de 4 % 4 :
M= -1,@0,M=—11,@0,.T =17, D 03.T% = —17, B 0, (2)
El Hamiltoniano a estudiar, en esta representacion, puede ser escrito como
H,, =T"(1T'%d, +1T%8, — M) (3)

donde hemos introducido un término de masa genérico M .
Ademas de las simetrias discretas del Hamiltonianofa conocidas como inversion
espacial P ytemporal 7 =T € donde € es conjugacion de carga:
PHy(k)P = Ho(—k), THg (k)T = Hyl —k) (4)
existen dos simetrias mas, una unitaria Fa conocida como simetria de la subred o quiraly
otra antiunitariala , compatibles con la condicién de contorno y tales que:
FoHo(K)Fy = —Holk), ToHg(k)Ty = —Hy(k) (5)

Finalmente, existe una simetria adicional unitaria del sistema que hace que la
conducta de las AGNRs sea tan peculiar. En efecto:

LH (k) = HoL, L=1,@0;,=0T? (6)
ademas la condicion de contorno (1) permanece invariante frente a £ .

De su accién sobre las componentes del espinor observamos que al actuar sobre
este cambia segun:

(AK,BK,—AK - BK')' = 1(BK',—AK',—BK,AK)™ (7

Aqui podemos reconocer una rotacion de /3 de la cinta, por lo tanto, bajo tal
rotacion, el borde armchair se transforma él mismo en armchair pero con los indices de
subred corridos, mientras que la rotacion de la primer zona de Brillouin produce un
intercambio de los puntos de Dirac.

El espectro del HamiltonianoHs con condiciones armchair se obtiene faciimente si
proponemos que las autofunciones puedan ser escritas como
Pixt,x?) = fp(xi}eikgx?‘ (8)

Cuando reemplazamos este ansatz en la ecuacion de
autoestadosHe¥(x*, x*) = (W(x*,x*) e imponiendo las condiciones de contorno
(1)encontramos dos ramas diferentes del espectro. La primera corresponde a los modos
con gap, cuya energia esta dada por:

el k)=a J( ﬁ)z + k3, o= +1, n=123..

A\
v (9)
la segunda rama corresponde a las energias sin gap no degeneradas:
kg kgl =a kg, o=+1 (10)

Entonces, el espectro de una nanocintaarmchair metalica sin distorsion posee una
rama sin gap y, por lo tanto, el sistema muestra una conducta metalica.

Posibles términos de masa. Presencia de modos de borde

Como mencionamos en la seccion anterior, las AGNRs sin masa tienen un espectro
sin gap vy, por tanto, poseen canales conductores.
Los términos de masa que pueden abrir un gap [8,11], en general, deben satisfacer alguna
relaciéon de anticonmutacion de manera de obtener un Hamiltoniano del tipo de Klein-
Gordon. A saber, deben satisfacer:

frert, rem} = {r°r, r'm} (11)

Sin embargo, esta condicién, por si sola, no asegura la apertura de un gap en el

sistema considerado. Tal situacion es conocida para los aislantes topologicos en dos
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dimensiones (TI12D) donde existen estados de borde sin gap, cuyas propiedades estan
protegidos por la simetria antiunitaria de inversion temporal.

Las matrices M que satisfacen (11) son cuatro:
M=mlI; Mg=mms[*;M;=m3l3 M =mg "I (12)
donde! es la matriz identidad de 4 x 4. En los dos primeros términos reconocemos la
parte real e imaginaria de Kekulé, siendo M el término conocido como masa de Dirac, el
tercero es la masa de Semenoff y finalmente el ultimo es la masa de Haldane (ver [8,11]).

En el Hamiltoniano masivo fm = He — WM | los anteriores términos de masa
corresponden a los siguientes términos:

M = myl”, Ms = tms°T°, Wz = myM'rs, Mez = mz3° T (13)

Se puede comprobar que, cada uno de ellos, satisfacen las simetrias anteriormente

mencionadas, ver ecs. (4), (5) y (6), con Hmen lugar de Ha. Las conclusiones de tal
analisis se resumen en la siguiente tabla:

P & Po To L
ao MNo Yes Yes Mo Yes
95 Yes Yes Yes Mo Mo
0t No Yes MNo Yes MNo
53 Yes MNo MNo Yes Yes

Hemos demostrado [12] que los unicos términos de masa que admiten la presencia
de modos sin gap son los que preservan L . Ademas observamos, a partir de la tabla
anterior, que en todos los casos podemos garantizar que el espectro de energias es
simétrico, ya sea por s o por Jo.

Estudiamos el espectro del operador de Dirac modificado £ =@ — Hp | donde el
término de masa para Hm estd dado por la distorsion completa de
Kekulé M =m I +1m:l* que ademas de abrir el gap, posee estados localizados en el
borde de la AGNRs.

En este caso mostramos, [13], que el espectro presenta una rama de modos
concentrados en el borde no degenerados, con gap dada por:

El‘:kanlxk=}=kn+ﬂ kg‘l‘m;; a=i1 (14)

Por otro lado, las energias correspondientes a los modos ordinarios degenerados, que
abren el gap, estan dadas por:

£a(gs kyukg) = q(kg. kg kig) = @ !(n%)‘+k§+m=+mgj g=+1, n=123.
N
(15)
Destacamos que un hecho interesante de la distorsion de Kekulé es la presencia de
TV 4 k5 2 ma 4
2 (W) +ki+m2+mi

dos ramas del espectro con diferentes gaps: 2m y
corresponde a los modos de borde.

Utilizando TCC hemos podido calcular la contribucion de cada uno de estos modos
a las propiedades basicas de transporte de las nanocintas de Kekulé: densidad de carga
media y conductividad longitudinal, en presencia de un potencial quimico p e impurezal .
En este trabajo mostraremos Unicamente la contribucion de los modos de borde a tales
propiedades.

La densidad local de particulas, para los modos concentrados en el borde, en el
limite en que I = 0 resulta, en unidades fisicas:

, €l primero
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_2m =l
R
(expir _ SEDWUZ2me F o) 2 2
e w0 — mi) jp? — mi,
F hv
1—e F (15)
v = C
donde ¥ T 300, L™ y Mstienen dimensiones de energia.
Por Ilo tanto, si # es suficientemente pequeio pero tal que
I 2 2 4 p2o2 T I 2 2 4 p2o2 T
m5=i|,u.|=:\=,m +mg 4+ k VFE m= +mg + R*V§ —

[ 2
, donde » w corresponde a la
energia del primer estado correspondiente a los modos ordinarios, la contribucién de estos
modos a la densidad de carga inducida en una cinta AGNR metalica esta localizada en el
bordex* =10

L . . ( IR . .
En la siguiente figura podemos ver el perfil de n****'" para diferentes relaciones
entrem y W | como funcién de la coordenada ** .

C m = 2/W
i cmeee m=4/W
200
K —_——— m = 8/W
:I
15"}
o
L\
by
Lom 0y
Sl ] o [ e e —— — ]
0.6 o. 1.0

{expiR

Densidad de carga & como funcién de la posicion relativa a respecto del ancho de la

2 4 8 2
cintapara™ "W w w s T w y &=11ms_en unidades naturales.

Para calcular la contribucion de estos modos a la conductividad longitudinal usamos

la expresion analoga a la férmula de Kubo. Para pequefiodesordenl; y en el limite dc

encontramos, en unidades fisicas:
z

lexp/R. .. e 2 3 ! 5 a
Fon im=0= ——— B - m f — m2 + -
22 2ZnW Iyl C 5 ]x' n 5 (16)
donde® es la carga del electron, W el ancho de la cinta y los puntos suspensivos indican
1

términos de orden T .
Nuevamente, la contribucidon de los modos concentrados a la conductividad dc

Trz
ms < |y < Im“+m§+ﬁzv§—

puede ser facilmente identificada siempre y cuando N w2
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CONCLUSIONES

En primer lugar, demostramos que las nanocintas de grafeno armchair conductoras
permiten, en presencia de ciertas distorsiones, la existencia de modos (exponenciales) de
borde. Esto es opuesto a la afirmaciéon de que tales modos son exclusivos de las
nanocintas de grafeno zigzag. Para las cintas armchair conductoras tales modos pueden
ser modos con o gap o sin él, dependiendo del tipo de masa presente en el Hamiltoniano
libre. Mas precisamente, hemos probado que estos modos pertenecen al subespacio
determinado por las condiciones de contorno, no solo en los bordes sino a lo ancho de la

cinta. También demostramos que tales modos no tienen gap siempre que una simetria
T

particular £ | interpretada como una rotacion en3, sea respetada por la distorsion.

Como ejemplo particular, donde los modos con gap existen, hemos estudiado la
distorsion completa de Kekulé,que puede ser representada como la suma de dos términos
anticonmutantes en el Hamiltoniano(M + Ms), que rompe £ Calculamos el espectro,la
densidad local de carga de los portadores y la conductividad longitudinal dc para los modos
de borde. Encontramos el rango de valores del potencial quimico o potencial de gate, al
cual sometemos las AGNRs con la distorsion de Kekulé, para detectar la presencia de los
modos concentrados al medir la densidad de carga local de los portadores, densidad de
carga media y, en el régimen de desorden pequefio, la conductividad dc.
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