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Resumen

ESTUDIO TEORICO DEL TRANSPORTE ELECTRONICO A TRAVES DE NANOCIN-
TAS

En este trabajo de grado, se estudia la probabilidad de transmisién a través de nanocintas
de grafeno de tipo brazo de silla y zig-zag al variar sus dimensiones y reducir el sistema a
un solo grado de libertad mediante el proceso de decimacién. Se utilizan funciones de Green
y la ecuacion de Dyson para comprender el movimiento del electron en estas estructuras.
La implementacion practica de los calculos de la probabilidad de transmision, realizada en
el lenguaje de programacién Python, revela que las nanocintas de grafeno de tipo brazo de
silla presentan una mayor probabilidad de transmision en sus bordes en comparacion con
las nanocintas de tipo zig-zag. Estos resultados contribuyen a la comprension de las propie-
dades de transmisién en nanocintas de grafeno con potenciales aplicaciones en dispositivos
nanoestructurados.

PALABRAS CLAVE: Transporte electrénico, probabilidad de transmisién, nanocintas de
grafeno, decimacion, funciones de Green

Abstract
THEORETICAL STUDY OF ELECTRONIC TRANSPORT THROUGH NANORIBBONS

In this degree work, the probability of transmission through chair-arm and zig-zag type
graphene nanoribbons is studied by varying their dimensions and reducing the system to a
single degree of freedom through the decimation process. Green’s functions and the Dyson
equation are used to understand electron motion in these structures. The practical imple-
mentation of transmission probability calculations, carried out in the Python programming
language, reveals that chair-arm type graphene nanoribbons have a higher transmission pro-
bability at their edges compared to zig-zag type nanoribbons. . . These results contribute
to the understanding of the transmission properties in graphene nanoribbons with potential
applications in nanostructured devices.

KEYWORDS: Electronic transport, transmission probability, graphene nanoribbons, deci-
mation, Green’s functions






IX

Introduccion

En los tdltimos anos el avance tecnolégico y cientifico ha abierto una gran cantidad de puertas
a la investigacion de nuevos materiales y dispositivos con propiedades tanto épticas, eléctri-
cas, magnéticas, mecanicas, termodindmicas entre otras [3, 9, 37]. El grafeno sobresale como
un material novedoso e interesante el cual presenta una relacién de dispersién electrénica
con una breca energética nula [34], formado por capas individuales de &tomos de carbono
organizados hexagonalmente [8]. Este material tiene varias aplicaciones con particularidades
asombrosas [32], dentro de estas sobresalen las nanocintas de grafeno, las cuales son estruc-
turas 1-D derivadas del grafeno con unos cuantos nanémetros de ancho y largo considerable
[8]. Estas nanocintas pueden ser cortadas de diferentes maneras entre las cudles sobre salen
las brazo de silla y zig-zag [36] que a su vez exhiben diferentes propiedades fundamentales,
entre estas propiedades sobresalen las caracteristicas electrénicas, magnéticas, mecanicas y
los comportamientos metalicos inherentes, las cuales desempenan un papel crucial en la ela-
boracién de diversos dispositivos [37, 29].

Las nanocintas de grafeno tipo brazo de silla presentan una estructura hexagonal con 6 &to-
mos de carbono por anillo y se caracterizan por sus bordes paralelos a la direccién de los
anillos, lo que les confiere una apariencia que recuerda a la forma de un sillon. Por otro lado,
las nanocintas tipo zig-zag tienen bordes donde los enlaces de carbono forman angulos cer-
canos a 120 grados entre si, entre cada anillo que conforma su estructura. [12]. La diferencia
en los bordes de las nanocintas de grafeno tipo brazo de silla y zig-zag las ha convertido
en estructuras optimas para el estudio del transporte electronico, gracias a sus propiedades
electrénicas y al comportamiento tnico relacionado con el efecto de dichos bordes. [21]

El estudio del transporte electronico a través de las nanocintas de grafeno ha alcanzado gran
trascendencia, puesto que estas estructuras presentan un comportamiento tinico relacionado
con el efecto de sus bordes. Estudios recientementes realizados se han centrado en calcular el
transporte de electrones a través de nanocintas de grafeno y cémo estos cambios influyen en
su conductividad y sus posibles aplicaciones en dispositivos tales como transistores, diodos,
fotoresitores, microchips, ordenadores, entre otros [7, 25, 17].

Este trabajo se centra en el calculo del transporte electrénico a través de nanocintas de gra-
feno, teniendo en cuanta los diferentes bordes que estas presentan (brazo de silla y zig-zag).
Utilizando procesos de decimacién, ecuaciones de Green, Dyson y simulaciones computacio-
nales en Python, buscamos comprender cémo los diferentes bordes (brazo de silla y zig-zag)
impactan en las propiedades de transporte electronico de las nanocintas de grafeno. Esto
permitira tener una mayor comprension de la fisica de estas estructuras para aplicaciones
futuras en la fabricacién de dispositivos nanoelectrénicos.
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1. GRAFENO

En este capitulo se realizard una breve descripcion sobre el grafeno y algunas de sus principa-
les propiedades y sus posibles aplicaciones, incluyendo entre estos: las nanocintas de grafeno
y sus tipos de cinta que se puede obtener al cortar su borde de diferentes formas.

1.1. Grafeno

El grafeno es una capa en dos dimensiones que posee un espesor caracteristico de un solo
atomo, su estructura se basa en atomos de carbono debidamente organizados en una red
plana hexagonal que tiene una semejanza al panal que construyen las abejas [38][35], como
lo muestra la figural-1 que se encuentran unidos a través de enlaces covalentes y con una
distancia intramolecular aproximada de 1,42 A [8].

Figura 1-1.: Estructura cristalina del grafeno en dos ejes coordenados, teniendo en cuenta
los vectores de traslacién y sus respectivas hibridaciones tipo m, el cual nos
dice que tan buen conductor es el material y tipo ¢ que nos habla sobre su
dureza (8]

La estructura hexagonal de la cual forma parte pertenece al grupo espacial P6/mm y puede
ser definida como una red triangular que posee dos atomos de carbono en cada celda unidad
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cuyos vectores estan dados por
a

ap = (3,—\/3),
A2 = g(?), \/g)u

[\

donde a es la distancia entre atomos iguales en las celdas vecinas, resultando |a;| = |as| =
2, 46A.

La configuracién electrénica del &tomo de carbono esta determinado a través de los siguientes
subniveles de energfa 1s2, 252, 2p%. No obstante, en el grafeno el orbital atémico 2s del
carbono presenta una hibridacién con dos orbitales 2p [23], que a su vez, genera tres orbitales
moleculares organizados en forma trigonal con hibridacién sp?, esta configuracién resulta en
un enlace covalente fuerte o con los dtomos de carbono vecinos de la red bidimensional [8].
Ademds, es importante resaltar que, aparte de la hibridacién sp?, también se puede tener
hibridacién sp®. Esta dltima involucra que un dtomo de carbono combine un orbital s con
tres orbitales p, generando cuatro orbitales hibridos sp® [30], lo que se observa, por ejemplo,
en el diamante, donde los atomos de carbono se organizan en una estructura cristalina
tridimensional tetraédrica.

Ademas, el orbital p, origina los enlaces 7 con los dtomos de carbén vecinos [11], que son
perpendiculares a los ¢. La union de estos enlaces es débil y permite saltos entre orbitales
con deslocalizacién de electrones, en la que las propiedades electronicas son de baja energia y
una elevada conductividad eléctrica. «los enlaces tipo m explican la conductividad del grafeno
y los tipo o la resistencia». Por lo tanto, el grafeno se caracteriza por tener una estructura
molecular en la que multiples anillos de ciclohexanos estan conectados entre si, creando una
cadena o una red de anillos interconectados, generando una nube de electrones 7. Esta nube
aporta a las propiedades conductoras y electronicas del grafeno, lo que lo convierte en un
material interesante para diversas aplicaciones tecnoldgicas y cientificas. [8].

1.2. Propiedades del grafeno

El grafeno exhibe una amplia gama de propiedades distintivas, que abarcan campos como la
electrénica, la dptica, la conductividad térmica y la resistencia mecénica [26]. A continuacion,
se ofrece una breve descripcion de algunas de estas notables propiedades:

Térmicas

Posee una capacidad de conduccién de 400 W/mK [28]; evidenciando una mejora de calidad
en el material al momento de ser implementadas en dispositivos térmicos. Cabe aclarar que
esta propiedad térmica del grafeno sugiere una gran variedad de usos y aplicaciones como lo
es la disipacion de calor en dispositivos electrénicos, asi como combinaciones de compuestos
que aumenten la conductividad térmical3].
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Mecanicas

Siendo el grafeno uno de los materiales altamente rigido y fuerte de los existentes superando
el diamante y 200 veces mas resistente que el acero, tiene un modulo de Young de 17Tpa que
le permite soportar grandes fuerzas con una deformacién leve y con densidad de 0, 77mm
por m? [22]. También cabe destacar que soporta grandes fuerzas de flexion, es decir, se puede
doblar sin que se rompa [37].

Potenciador fotocatalitico

Gracias a su modificacion quimica este puede ajustar sus propiedades superficiales tales como
hidrofobicidad, Carga superficial, Rugosidad superficial, entre otras convirtiéndolo en una
sustancia ideal en la fabricacién de compuestos como el Oxido de grafeno, grafeno dopado,
membranas y filtros [2]. Ahora, si se combina con T%O; se podria obtener un material con
excelente capacidad de absorcién, transparencia y conductividad [29].

Electronicas

Debido a su configuracién espacial y la organizacién de sus electrones en un arreglo de
orbitales hibridos sp?, los electrones se desplazan en la superficie del grafeno a una veloci-
dad excepcional de 10°m/s [33]. Este movimiento exhibe un comportamiento similar al de
particulas sin masa, las cuales son identificadas como fermiones de Dirac. En este contexto,
las bandas de energia correspondientes a la conduccién y la valencia no adoptan la forma
de paraboloides, sino que adoptan la estructura de conos conectados en un solo punto, estos
son conocidos como conos de Dirac. Esta configuracion particular resulta en una relacion de
dispersién E(k) que se presenta de manera lineal en el grafeno.

Ademas, es importante destacar que el nivel de Fermi se ubica precisamente en este punto
de convergencia, esta singularidad conica que presentan las bandas de energia del grafeno
con una dependencia de la energia F en funcién del momento P del electrén, dada por la
relacién E(P) = 4wv|P|(por analogia con los fotones, donde E(P) = +c¢|P|, donde v es la
velocidad de Fermi, ¢ la velocidad de la luz y | P| es el médulo del momento en bidimensio-
nal, |P| = y/Pxz? + Py?. Por lo tanto, el grafeno es considerado un material semimetalico
debido a que su banda prohibida (gap) es de valor cero como el de los metales, pero con
la peculiaridad de que la densidad de estados en el nivel de Fermi es nula, como ocurre en
los semiconductores; asi que también se le puede considerar como un semiconductor de gap
nulo(3].

Transporte electrénico

El grafeno es un material bidimensional que actiia como un semiconductor con una banda de
energfa nula [14]. Su estructura consiste en dtomos dispuestos en patrones hexagonales. Lo
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méas sorprendente es su peculiar comportamiento de portadores de carga, que se desplazan
como fermiones de Dirac. Estas particulas carecen de masa y muestran un comportamiento
excepcionalmente distinto al de los electrones cuando se encuentran en campos magnéticos.
Esta singularidad conduce a la observacién del efecto Hall cuantico en el grafeno[10].

1.3. Nanocintas de Grafeno

Las nanocintas de grafeno son segmentos del material con dimensiones en el rango de nanéme-
tros a decenas de nanémetros[31], lo que les otorga un ancho limitado. Aunque pueden tener
longitudes considerablemente extensas, debido a su proporcién entre el ancho y el largo,
se les clasifica como estructuras cuasi unidimensionales, o sea, cercanas a un sistema uni-
dimensional. Estas nanocintas se generan al recortar tiras estrechas de grafeno en diversas
orientaciones, y su estudio ofrece una visién tnica de las propiedades y comportamientos del
grafeno en dimensiones reducidas [8].

Figura 1-2.: Tipos de corte de una nanocinta de grafeno. El corte (a) corresponde a una
nanocinta zig-zag, el tipo (b) a una brazo de silla y el (¢) a una quiral

Sin embargo, en la figura 1-2. se observa la posibilidad de obtener tres tipos distintos de
nanocintas, cada una de los cuales afecta de manera diferente las propiedades eléctricas
térmicas, mecanicas, magnéticas, etc. Las nanocintas de tipo zig-zag presentan caracteristicas
eléctricas, magnéticas y mecdnicas notables [17]. Por otro lado, las nanocintas tipo brazo
de silla tienen un comportamiento inherentemente metalico, mientras que las nanocintas
quiral ofrecen la capacidad de ajustar las dimensiones de las bandas de energia. Este variado
conjunto de nanocintas no solo amplia nuestras opciones en términos de propiedades, sino
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que también resalta la versatilidad y el potencial de estas estructuras en diversas aplicaciones
tecnoldgicas [8].



2. TRANSPORTE ELECTRONICO

A continuacion, se abordaran las funciones de Green y su aplicacion en fisica para una
cadena lineal de atomos de carbono idénticos, para posteriormente encontrar la probabilidad
de trasmision en la misma.

2.1. Funcién de Green independiente del tiempo

Las funciones de Green son usadas ampliamente en matematicas para solucionar ecuaciones
diferenciales con condiciones de frontera no homogéneas. Para el andlisis de las funciones de
Green se hard un desarrollo andlogo a [13], [6] y [18]. La funcién de Green se define como
una solucién a una ecuaciéon diferencial no homogénea de la forma

(Z — L(MGr —1"32) = 6(r" — 1), (2-1)

donde fj(r) corresponde a un operador hermitiano y diferencial independiente del tiempo, Z
es un numero complejo (Z = A +iS) con A = Re(Z), S = Im(Z) y 6(r' —r) es la delta de
Dirac, la cual indica que la funcién de Green sera cero en todo punto excepto en ' = r. Dado
que L(r) es un operador hermitico posee todo un conjunto de autofunciones [¢, (r)], entonces:

L(r)én(r) = A7), (2:2)

este conjunto es ortonormal, por lo cual

[ 60161 = 6. 23
Teniendo en cuenta que el complemento del conjunto de autofunciones [¢,(r)] indica que
S 600nr) + [ 67.0Yonlr)dn = 8~ ), 24)

donde n podra tomar valores continuos o discretos. Para facilitar el uso de las funciones de
Green se usa la notacién de Dirac (Bra y Ket), por tal razén, se tiene

(rén) = én(r), (2-5)
(r|G(2)lr") = G(r,r"; 2), (2-6)
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a(r—1r") = (r|r'), (2-7)
1—/|7" rldr. (2:8)

Las cuatro ecuaciones anteriores las podemos escribir de la siguiente manera

1=(Z-L)G(2), (2-9)
Anl@n) = f’|¢n>v (2-10)
Onm = <¢n|¢m>7 (2’11)

1= 3210} nl + [ I0nnlan (212

Estas representaciones facilitan toda la parte algebraica, ademas de que no restringe la re-

presentacion de r, por lo cual podemos trabajar usando una representacién de momentos

(P(K)) para todas las ecuaciones. Con esto y asumiendo que los valores propios de Z — A

son diferentes de cero para evitar indeterminaciones, la solucién de la ecuacién (2-1) sera

A 1

G(2) = . (2-13)
Z — L

Usando las ecuaciones (2-13) y (2-14) tenemos

G(2) = Zi - (Z|¢n><¢n|+ / |¢n><¢n|dn>, (2-14)

- Z — L
Esta ecuacion también la podemos escribir en la representacién de posiciones de la siguiente
manera.
Gn(r On(r) P (1)
A L . 2-1
G(r,r'; Z 7 x, dn (2-16)

Como L es un operador hermitiano todos sus autovalores (A\n) seran reales. Por lo cual, si
m[Z] # 0, Z # [A\n] v significa que G(Z) es una funcién analitica en el plano z complejo con
excepcion de los puntos o partes del eje z real que corresponden a los autovalores discretos
de L. Si \ hace parte del espectro continuo, entonces la funcion de Green G’(r, r’; A) tendrd
una discontinuidad en el plano real Z=A\.
Para solucionar el inconveniente donde Z = A se definen las funciones de Green usando un
procedimiento de limitacion, por tal razon las funciones de Green se expresan de la siguiente
manera

G (r,r"; A) = lim G(r,r'; A +iS), (2-17)

s—0t
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G (r,r';\) = lim G(r,r'; A —iS). (2-18)

s—0~
Las funciones estaran definidas una vez que la convergencia y la existencia del limite se
cumpla, por lo cual
G*(r,r"; Z2) = G(r, 1", Z%). (2-19)

Como A hace parte del espectro continuo del operador L, se verifica que

G (r,r; A) = [GH(r, 1" V)] (2-20)
Por lo cual

Re[G™(r,7"; )] = Re[G*(r, " N)], (2-21)
Im|[G~(r,7";\)] = —Im[G™F (r,7"; \)]. (2-22)

Usando la siguiente ecuacién y teniendo en cuenta la ecuacién (2-17) podemos expresar la
discontinuidad de la siguiente manera

, 1 r .

lim = P— +imd(x), (2-23)

y—ot T T 1y T

Esta ecuacion se conoce como la formula de Cauchy, la cual establece una conexién funda-
mental entre la funcién inversa de un nimero complejo y las distribuciones singulares, como
la delgada de Dirac.

AG\) = GT(\) — G~ (\). (2-24)
Como

AG(r, ;) —27?@25 (A= A) (1) ('), (2-25)
AG(r, 1" \) = —27r225 (A = A\n)on(r)or(r') — 27Ti/6()\ — ) On (1)@ () dn. (2-26)

En cuanto a la diagonal de la matriz de las ecuaciones (2-17) y 2-21) tenemos.

N+ /. - an(r)Qﬁ(T,) . * ()

G=(r,r"; ) —PZH:A_—)\”imzn:5(>\—)\n)¢n(7“)¢n(7’)a (2-27)
Integramos respecto a r.

CE(r, 1" ) /“b” dn:l:m/é)\ M) (1) (), (2-28)

TrG*(\) =P T _1A +im > 5(A— M), (2-29)
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donde ) 6(A — A,) corresponde al nimero de estados para A, en otras palabras N(\) y la
cantidad

prN) = S50 = Aon(r);07) + [ 50— A6 ")n, (2-30)
corresponde a la densidad de estados por unidad de volumen, por consiguiente se define
NV = / p(r, \)dr- (2:31)

En consecuencia G+ y G~ no corresponden al mismo operador, entonces
AG(r, 1", \) = —27mp(r, A). (2-32)

Finalmente, vemos que las funciones de Green nos permitiran obtener soluciones a ecuaciones
reales no homogéneas. Por lo tanto, considere el siguiente teorema que muestra la utilidad
de las funciones de Green en el estudio de ecuaciones no homogéneas [6].

TEOREMA: sea i(r) un operador lineal hermitiano independiente del tiempo y Z un niimero
complejo. Consideramos la siguiente ecuacién diferencial no homogéneal6]

[Z = L(r)lu(r) = f(r). (2-33)

Entonces la solucién u(r) que satisface la ecuacién diferencial sera:

(2-34)

u(r) = [G(r,r"2) f(r')dr' siz# Ay
f@i (ror'2) f () dr' + ¢(r) siz=\,

Con ¢(r) que representa la solucién general de la ecuacién homogénea y G(r,r’; Z) corres-
ponde a la funcién de Green. Para la ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo se
tiene que

(Z — H(r)G(r,r"; E) = 0. (2-35)
Haciendo las sustituciones correspondientes.

L(r)y — H(r),

AN— FE,

Z=XN+1is — Z =F+1s,

A, — B,

La funcién de Green asociada a la ecuacién de schrodinger independiente del tiempo sera:
[Z — H(r)|G(r,r"; E) = &(r,1"). (2-36)
Por lo cual

é(m,;z)zz|¢n>_<¢§| L[ 18l (2-37)

z Z—-F
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2.1.1. Funcion de Green para una particula libre

En fisica, las particulas que se mueven libremente en el espacio sin ser afectadas por fuerzas
externas se denominadas particula libres [1]. Un ejemplo son las particulas que no se afectan
por la presencia de campos electromagnéticos. Partimos del Hamiltoniano

—h? )

donde H es un operador Hamiltoniano que describe la energia total de un sistema cuéntico.
Teniendo en cuenta que la particula libre no esta sometida a ningin tipo de fuerza externa
tenemos que U(x) = 0, por lo tanto, el Hamiltoniano seré.

_ " 2 _
H=o-v*. (2-39)

Por otro lado la ecuacién de Schrodinger independiente del tiempo es.
Ho(z) = EP(x). (2-40)

Reemplazando (2-40) en (2-41) tenemos la ecuacién de Schrodinger independiente del tiempo
para la particula libre.

% V2 0(r) = E®(x). (2-41)

Asumiendo que la funcién de onda tiene la forma de una onda plana.

®(z) = A’ (2-42)

Entonces.

_h2 2 ikx ik

% V AG = EAG , (2—43)
h2 2 ikx ikx

2 Vo Ae™ + EAe™ =0, (2—44)
m

Recordemos que V72 = 88—;, por lo tanto.

hZ 2 ) ]
O pgite + EAe™™ = 0. (2-45)

2m Ox?

Derivando dos veces tenemos.

A ikx )

0 a(; = ikAe'*T, (2-46)
2A ikx )

TAT 2 peite (2-47)

ox?
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Sustituyendo (2-48) en (2-46) se tiene que.

I ‘ .
%(—kQAe““) + BEAe™*™ =0, (2-48)
—h? , ,
—— k2 Ae™™ 1 EAeT = 0, (2-49)
2m
—h2K? :
E)Ae™ =0 2-50
(g + B)Act =0, (2-50)
esta ecuacion tiene dos posibles soluciones, la primera es cuando A = 0 y la segunda E = h; ff :
Recordemos que la funcién de Green independiente del tiempo esta definida por.
Z — L(2)|G(x — 2') = §(2’ — x), (2-51)
donde
Z— FE y L(r)— H(r), (2-52)
por lo cual (2-51) queda de la forma
|E — H|G(z —2') = 0(2' — ). (2-53)
Usando la expresién (2-39) y teniendo en cuenta que E = % y 2= 88—;2, la ecuacion (2-53)
puede escribirse de la forma.
R°k? R* 0

—— — | Glx=2)=6(2 — 2-54
{2m 2m8x2] (z =) S (2-54)
Multiplicando por %m se tiene.

0 2m

. ; sy,
Esto nos lleva a una solucién de la forma G(z — 2') = Ae**=%'| donde A es una constante
de integracion que se determinaremos a continuacion.
Se reemplaza nuestra solucién en la ecuacion (2-55).

0? —_— 2
|]€2 — w:| AGZk‘x_LE | = (S(LU, — I’)h—n;, (2-56)
, , : / 2
k2 Aetkle=l %Aelmx =02’ — x)h—rg, (2-57)
. ’ . / 2
k2 Aekle=l o ApPeitle=el — 52! — x)h—?, (2-58)
- / 2
2 ARl = §(o/ — ) (2-59)

n’
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Ak?elz=2'l — 5(z! — ac)%, (2-60)
Tengamos presente que

1 , /
§(x —1') = P /e”ﬂxm \dk, (2-61)

u=ikl|x—12'],

du =i|z — 2| dk,

(2-62)
d
dk = — 2%
il — a2,
1 du
5 o = u__ 2
(z—2) 27?/6 il — a'|’ (2-63)
1 . 1
5 oy = t|lz—a'| 2-64
(z =) o’ ilx —a'| (2-64)
S —at) = 2-65
(xz—2a') = m (2-65)
Reemplazando (2-65) en (2-60) nos queda.
) , ilz—z'|
Ak261k|zfx| — 6 m 5 (2—66)
2tz — x'|h
Por lo tanto A sera.
m
omik2|x — o |R? (2-67)
Entonces la funcién de Green sera.
m , )
Glx—1')= etklz=a'l 2-68
( ) 2mik2|x — o' |h? (2-68)
Glo—a) = — 2-69
(x_x)_47riE|x—x/\' (2-69)

La anterior ecuacién es conocida como la funcién de Green para una particula libre la cual
describe la propagacién de una gran cantidad de ondas en el plano tridimensional.

2.1.2. Funcion de Green para una cadena lineal de atomos de carbono

La funcion de Green es de suma importancia en la fisica al momento de describir las pro-
piedades electronicas de algunos materiales y como los electrones se mueven en el mismo,
a continuacién examinaremos cémo se comportan los electrones en una cadena lineal com-
puesta por n atomos de carbono (ver figura 2-1) usando la funcién de Green
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—O-LOLOHOOEO - O—

1 2 3 4 5 6 n

Figura 2-1.: Cadena lineal de atomos de carbono unidos por acoples V

La funcién de Green esta determinada por la ecuacién.
G(E—-H) =1, (2-70)

donde H es el hamiltoniano del sistema y E es la energia.

La ecuacién (2-70) la podemos escribir de forma matricial de la siguiente manera.
Gi; = (i|Gl7), (2-71)

(il|G(E = H)|j) = (il7), (2-72)

ahora formamos la base completa en el espacio de Hilbert, para esto multiplicamos (2-72)
por el operador de completes (|k)(k|). Tengamos presente que cuando usamos este operador,
estamos realizando una suma sobre todos los estados posibles de |k), entonces tenemos [24]

> (iGIk)(kI(E — H)|j) = 6, (2-73)

> Gulkl(E = H)[j) = 6y, (2-74)

> Gulk|Elj) — (k| H|j) = b, (2-75)
k

> Gi(Edy; — Hij) = 6. (2-76)

El hamiltoniano para nuestro sistema esta dado por.

H=> ealn)(n|+ > vamln)(m]. (2-77)

n#m

Escrito en forma matricial sera.

(k|H|j) = Hyj, (2-78)

(k[ Hj) =" en(kln) (nl) + D vum (kln)(mlj), (2-79)
n n#m

(EIH|j) = €nbrndnj + Y _ VnmOknOims- (2-80)

n n#Em
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Asumiendo que k = n en la primer sumatoria, nos queda

<k‘H|]> = Ekékkakj + Z vnmékn(smjy (2—81)
n#m
<k‘H|j - ekék] Z 'Unm(skn mjs (2—82)
n#m
(k[H|j) = errj + vgj. (2-83)

Reemplazando (2-83) en (2-76)

Z Gir(Edk; — (€x0k; + vrj)) = i, (2-84)
k

Z GirEor; — Z Gik€rlr; — Z Gikvik; = 0ij, (2-85)
k k k

Z GirEor; — Z Gir€rlrj = Z GikVij + 0ij, (2-86)
k k k

G B — Gijej = 0ij + Z Gikkj, (2-87)

k
Gii(E —€) = 0y + Z Gik;, (2-88)
k
0ij > GikVi;
G = —2 k 1, 2-89
J E — Ej + FE — Ej ( )
Llamando Gy = — - que es la funcién de Green no perturbada del sistema, por lo cual
Gi; = Gooi; + Gy Z Gk Vkj- (2-90)
k

La ecuacién (2-90) es conocida como la funcién de Green para un sistema lineal de 4tomos de
carbono o como la ecuacién de Dyson, esta nos brinda informacion de la dinamica electrénica,
adicionalmente, el segundo término de la derecha nos muestra como es la interaccién con los
primeros vecinos.

2.2. Funcion de Transmision

Es la probabilidad de que los electrones viajen desde el reservorio o contacto izquierdo al
derecho o viceversa. Para poder determinar esta funciéon, se debe conocer toda la informacién
relevante de como interactian los electrodos entre si y con el nanodispositivo [19].



16 2 TRANSPORTE ELECTRONICO

Figura 2-2.: Nanodispositivo conectado a dos electrodos (Electrodo Derecho (R) y electro-
do Izquierdo (I)), por el cual circula una corriente Iy, la cual viaja desde el
electrodo izquierdo hasta el derecho.

El flujo de corriente que circula por un nanodispositivo (ver figura 2-2) del contacto izquierdo
al derecho es [24]

I = — [ 7.(E)fLdE, (2-91)

y para el caso de que la corriente viaje del electrodo derecho al izquierdo tenemos:

A 2e R
In=" | #(E)frdE. (2-92)

donde h es la constante de Planck (h = 6,626210731Js), e corresponde a la carga del electrén
(e = —6,6022107¢), f es la funcién de distribucién de fermi de cada contacto y 7(E) es la
probabilidad de trasmision para cada uno de los electrodos.

La corriente total serd entonces I = I; — L.

I= 5 | (T(E)fe = 7(E)rfr)dE. (2-93)

Teniendo en cuenta que los electrodos de nuestro sistema son exactamente iguales, entonces:

I== [ #(E)(fr - fr)dE, (2-94)

por lo tanto
#(E) = Tr[G(E)TrG'(E)T,], (2-95)

donde 7(FE) corresponde a la probabilidad de transmisién, la cual nos da toda la informacién
acerca de las propiedades electronicas del sistema cuando se le genera una diferencia de
potencial quimico entre los electrodos [19][4].



2.2 Funcién de Transmision 17

2.2.1. Funciones de Green y probabilidad de transmisién para una
cadena lineal de atomos de carbono interactuante con los
electrodos

Consideremos un sistema lineal de N atomos de carbono conectados a dos electrodos tal
como se muestra en la figura 2-3. A continuacién, calcularemos las funciones de Green que
va desde el sitio uno hasta el sitio N teniendo en cuenta las interacciones del sistema con los

%L Eee O~ O O O OO - Q_,ﬂ
1 2 3 4 5 6 N

Figura 2-3.: Cadena lineal de N atomos de carbono, conectados a dos electrodos y con

contactos [24].

energias efectivas V

Introducimos una nueva cantidad conocida como la auto energia irreducible ¥G donde ¥ =
Y1 + X (Auto energias generadas por los contactos L, R y la interaccién con los dtomos
de carbono de la cadena lineal). Teniendo en cuenta que deseamos encontrar la funcién de
Green desde el sitio uno hasta el N, podemos reescribir la ecuacién (2-90) de la siguiente
manera [24].

G = Gy + GG 4+ GinS RGN, (2-96)

con Xy, = ZfLGLfL, Yr= EfRG’Rf‘R donde fL y f‘R son las energias de acoplamiento entre
la cadena lineal y los electrodos. él N, @11 representa las funciones de Green del electrén no
perturbadas y G*, GNN corresponde a la funcién de Green de cada electrodo.

Haciendo un procedimiento andlogo al anterior, podemos expresar GNN en términos de las

auto energias de la siguiente forma.

ANN _ GNN + élNELélN
1—GynEg

: (2-97)

Reemplazando (2-97) en (2-96) y haciendo un poco de algebra tenemos que:

G = . AG”V _ , (2-98)
(]- - G112L>(]— - C;1NN21R) - (GIN)QEREL

Las autoenergias > 1, y ¥ pueden ser expresadas usando la matriz de ensanchamiento [15][5],
quedando de la siguiente manera.

I
Y, = —¢7L, (2-99)
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Yp=—i—, (2-100)
teniendo en cuenta esto, la ecuacién (2-98) nos queda de la siguiente forma.
Gin

(1 + i%éll)(l + i%éNN) + (é1N)2_fL4fR 7

N _

(2-101)

~

Si consideramos que los contactos poseen caracteristicas iguales, se cumple que Sp=Yp=3
y G11 = Gyn por lo cual (2-101) la podemos escribir como.

~

Gin
(1+ igéNN)2 + (éw)zq

G = (2-102)

donde G'V corresponde a la funcién de Green desde el sitio uno hasta el sitio N, teniendo
en cuenta las interacciones con los contactos.

Considerando que el electréon recorre cada atomo de carbono del sistema lineal, solo ocupara
un estado de cada atomo. La funcién de Green GV y I';, T's serdn ntmeros y no matrices,
por lo cual la ecuacién de probabilidad (2-95) queda de la siguiente manera [24].

7(E) = TG, (2-103)
Reemplazando (2-102) en (2-103) tenemos.

%Gy

T(B) = T (3
|(1 + ZEGNN)Q + (GlN)ZT

5 (2-104)
|
Finalmente obtenemos la probabilidad de transmisién para un sistema lineal de atomos de

carbono teniendo en cuenta la cantidad de atomos, las interacciones entre ellos y con los
electrodos.
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En este capitulo se calculan las probabilidades de trasmision en las nanocintas de grafeno
tipo brazo de silla y zig-zag, ademas se muestran los resultados obtenidos al variar el ancho
y largo de estas nanocintas.

3.1. Nanocinta de grafeno tipo brazo de silla

3.1.1. Variacion de su longitud

Nuestro sistema consta de una nanocinta de grafeno de un anillo de ancho y N anillos de
largo (que para nuestros sistema tomaremos N = 2) conectada a dos electrodos, tal como se
muestra en la figura 3-1. A esta nanocinta se le puede aplicar un proceso de decimacién con
el fin de restringir el movimiento de los electrones a un solo “canal”, como se muestra en la
figura 3-3.

El Hamiltoniano de nuestra nanocinta de grafeno esta descrito por:

n n—1
H = Z ENC]TVCN + Z V(C]TVCN_H) + C]va+1CN) + GLdEdL -+ ERd}rDLdR

N=1 N=1

+ Tr(dh,Cx + Clidr) + To(d5Cy + Cldy), (3-1)

donde €y es la energia en el sitio N, V es la energia de acople, la cual asumimos que es igual
para todos los sitios suponiendo que solamente tenemos orbitales tipo S, C']TVC’N representa
el operador niimero y nos dice cudntos electrones tenemos en el sitio N, CTC' vy d'd son los
operadores de creaciéon y destruccion de electrones en cada uno de los sitios N y N 4+ 1 y de
los contacto, I" es la energfa del electrodo derecho (R) y el izquierdo (L)

Figura 3-1.: Nanocinta de grafeno tipo brazo de silla de 2 anillos de largo y uno de ancho,
conectada a los electrodos L y R. Los atomos de carboné se encuentran unidos
por una energia efectiva V.
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Para realizar el proceso de decimacion redefiniremos los sitios por columnas, las cuales iran
desde cero hasta n y las filas se definiran en orden alfabético, tal como se muestra en la figura
3-2. Cada sitio tiene asociada una funcién de Green no perturbada [20] dada por

1

- - 3-2
E—¢e—in’ (3-2)

do =

donde € representa la energia por sitio, la cual para nuestro sistema la tomaremos nula, por
lo tanto tendremos que:

1
E—in

?

Figura 3-2.: Nanocinta de grafeno con los sitios redefinidos y la energia de acople V entre

Jo = (3‘3)

ellos.

Aplicando la ecuacién (2-90) a los nuevos sitios A0, B0, Y CO0, se obtiene lo siguiente.

Gg‘o = go+ g()VGg) + gOVGél, (3-4)
Gh = g0+ QOVGoCo + QOVGém (3-5)
Gy = g0 + VG + gV G, (3-6)

analogamente se encuentra que G, v G§; son.

Gy = 9V Gay + gV G, (3-7)
Go = 90V G + gV G, (3-8)
Reemplazando (3 —7) y (3—8) en (3—4) y (3 — 6) respectivamente nos queda lo siguiente.

GA — 9o + QOVG(% + 93V2G5 3-9

90 + 90V Gy + g5V>G
GC — 3-10
o e (3-10)
donde se puede ver que G, = GS,. Ahora, reemplazando (3 —9) y (3 — 10) en (3 —5) da
lugar a.

G = 91 + wGa, (3-11)
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donde g es la nueva funcién de Green con una energia efectiva de acople w, dadas por

_ 90— GV +2¢2V

-12
[ 1— 39 V2 3 (3 )
v3

3-13

Y= go — gOV2 +2g3V° (3-13)
Siguiendo el mismo procedimiento, para GP, GF, y G& se obtiene:

GL = g1 + qwGh + 1 BG, (3-14)

Gy = g1 + iwGE + 158Gy, (3-15)

G33 =01+ 91WG327 (3-16)

Donde
V 3,,3
07— 907 (3-17)

GV2+2¢2V

Por todo lo anterior, el sistema decimado queda de la siguiente forma:

L _LC_C_C_C-T R

g1 g1

__

Figura 3-3.: Nanocinta de grafeno decimada con nuevas energias efectivas de acople w, 8y
una nueva funcién de Green g;.

En el anexo A se presenta con detalle el procedimiento de decimacién realizado. Si agregamos
un anillo mas al sistema saldran dos nuevos sitios con sus respectivas funciones, esto modifica
las anteriores funciones de la siguiente forma:

GE = g1 + wGE,

(
Gh = g1 + Gy + 918G, (
G5 = g1 + g1wGE; + g18G3,, (3-20
Gy = g1 + 1G5, + 915G, (
GL = g1 + qwGE. (

Notese que, al incrementar el nimero de anillos, se da una relaciéon de recurrencia entre los
acoples de tal manera que estos quedan de forma intercalada (w, 8, w, B, w.etc.), mientras las
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funciones de Green g; seran las mismas para cada sitio.

Teniendo en cuenta la ecuacién (2-104) y que nuestro sistema tiene 4 sitios,la probabilidad
de transmisién para la nanocinta de grafeno con dos anillos decimada queda expresada por.
IleMs

. )2
[(1+i5Gu)? + (014)2%|

7(E) = . (3-23)

Donde 7(FE) representa la probabilidad de trasmision a través de una nanocinta de grafeno
tipo brazo de silla, cuya longitud es de dos anillos. G44 vy G14 son las funciones de Green, las
cuales van desde el sitio 1 hasta el sitio 4.

3.1.1.1. Calculo de las funciones de Green Gy y G4

Para el calculo de estas funciones se parte de la Figura 3-3 que corresponde a la decimacion
de una nanocinta de grafeno tipo brazo de silla de dos anillos. Aplicando la ecuacién de
Dyson (2-90) a este sistema obtenemos lo siguiente.

Gra = g1wGay, (3‘24>
Gy = 918G34 + q1wGiy, (3-25)
Gy = 18G2 + 1wGay, (3-26)
Gu = g1 + g1wGss. (3-27)

El sistema de ecuaciones obtenido se puede escribir de forma matricial con el fin de facilitar
su solucion y encontrar las funciones de Green G4 y Gy

G14 1 — 1w 0 0 0
G34 0 _915 1 — 1w 0
G 0 0 —w 1 q

Para encontrar las funciones de Green G4 y G4 se sigue un procedimiento anélogo a [27] y
[16] encontrando que.

N giw?B?
1 —2giw? — 9182 + giw?’

g1(1 — g33% — giw?)
1 —2gfw? — gi B% + giw?

G14

(3-29)

Gu = (3-30)

Finalmente, luego de reemplazar (3-28) y (3-29) en (3-23), se obtiene la probabilidad de
trasmision para una nanocinta de grafeno compuesta de dos anillos con energias de acople
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de I' = 1eV y V = 1leV. A continuacién, se muestran los resultados obtenidos para la
probabilidad de transmisién en nanocintas cuyas longitudes son de dos, cuatro y siete anillos.

1o+ {H} 10 {h}
a8 4 o8
o6 4 o6

—~ —~

=] =]

[y [

= =

LER | 04 lJ

WU G YUY Y
i |

o044

"

T(E}

il A

-2 -1

o
E(eV)

Figura 3-4.: Resultados de la probabilidad de transmisién en nanocintas de grafeno tipo
brazo de silla para diferentes longitudes de anillos (a) dos, (b) cuatro y (c)
siete anillos, con energias de acople de 1eV.

Al variar la longitud de las nanocintas de grafeno tipo brazo de silla se encuentran cambios
significativos en la probabilidad de transmision de los electrones. Se observa la presencia de
cuatro bandas de energia, las cuales se encuentran entre los rangos de energia de -2, -1, -1,
-0.4,0.4, 1y 1, 2 eV para las tres diferentes longitudes analizadas. Al aumentar la longitud
de las nanocintas se aprecia un incremento gradual en la probabilidad de transmisiéon para
las bandas de energia, Esto sugiere la posibilidad de que para longitudes de 4 y 7 anillos,
los electrones puedan potencialmente adquieren mayor libertad de movimiento a través de
la nanocinta en rangos de energia que varian desde el intervalo de -2, -0.4 hasta el intervalo
de 0.4, 2 eV. Este aumento de movilidad de los electrones indica mayor probabilidad de
transporte electronico en las regiones energéticas especificadas. Sin embargo, se identifica
una brecha energética entre -0.8 y 0.8 eV, donde la probabilidad de transmisién es nula para
todas las longitudes analizadas. Esta brecha energética sugiere que los electrones carecen
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de energia suficiente para atravesar la nanocinta en este rango de energia, de ahi que la
probabilidad de transmisién sea cero. Es interesante destacar que esta brecha disminuye en
energia para una nanocinta con una longitud de dos anillos, lo que implica que cuanto mayor
es la longitud de la nanocinta, mayor es la resistencia al paso de los electrones, lo que podria
llevar a la reflexion o absorcion de estos por parte de la nanocinta. Por otro parte, se puede
evidenciar que no todos los picos son iguales, esto podria obedecer a efectos numéricos, los
cuales pueden ser controlados al variar el paso haciéndolo mucho maés fino.

3.1.1.2. Variacién de los parametros de acoplamiento I" y V para una nanocinta de
grafeno tipo brazo de silla de 7 anillos de longitud

1.0 4 (a) 1.0 (b)
0.8 0.8

0.6 0.6 1

0.4 u 0.4
0.2

0.0+ 4"“” L—

0.0

TE)
T(E)

T T T T T
-2 -1 0 1 2

0.2 1 Y M

0.0 u

-2 1 0 1 2
EleV)

Figura 3-5.: Resultados al variar los parametros de acoplamiento I' y V' para una nanocinta
de grafeno tipo brazo de silla con siete anillos de longitud. (a) I' = —0,2eV/,
V =0,5eV, (b) ' =0,5eV, V =—-02eV y (c) [ = =0,5eV, V = —0,5eV

Al reducir los pardametros de acoplamiento en una nanocinta de grafeno tipo brazo de silla
compuesta por siete anillos de longitud, emergen patrones fascinantes y significativos. Al



3.1 Nanocinta de grafeno tipo brazo de silla 25

disminuir la energia de acoplamiento, se observa una notable disminucion en gap cerca del
nivel de la energia de Fermi, lo que resulta en una reduccién significativa de la separacién
entre las bandas de energia. Esta modificacion conlleva a que las bandas de energia se vuelvan
mas estrechas.

3.1.2. Variacion del ancho

Para comprender como varia el ancho en una nanocinta de grafeno tipo brazo de silla,
usaremos una nanocinta de tres anillos longitud y un ancho de dos anillos, como se muestra
en la figura 3-5. Posteriormente se incrementara el nimero de anillos verticalmente con la
finalidad de variar el ancho y mantener su longitud fija.

Figura 3-6.: Nanocinta de grafeno tipo brazo de silla con un ancho de dos anillos, largo de
tres anillos y energias de acople V.

Se comienza haciendo la decimacion de la nanocinta, para esto renombraremos los sitios tal
como se hizo en la seccién 3-1 quedando de la siguiente forma.

Figura 3-7.: Nanocinta de grafeno con los sitios renombrados.

Nuevamente, realizando un proceso analogo al de la seccién 3-1 se obtienen las funciones
B (B (B (B D D D D
GOO? Glla G227 G337 GOO’ G117 G22 Y G33'

Goo = 91 + nAGh + g1 VsG, (3-31)
G = g1 + ViGh + 1 VaGE + 1Ve G, (3-32)

G = g1 + 1 VoGY + i ViGE + g1V3G5), (3-33)
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G = g1 + 9 VIG5 + 1 VaGy, (3-34)
Gl = g1+ g ViGy + g1 V3G, ( )
G1 = g1 + aViGl + g1 V3Gl + @1 VoG, (3-36)
Gy = g1+ VG + 01 ViGoy + 91 V3G, (3-37)
Gi = g1 + nViG5) + 1 V3G, (3-38)

donde ¢; es la nueva funciéon de Green, Vi, Vo y V3 son las nuevas energias de acople entre
los nuevos sitios, sus expresiones correspondientes son:

_ 90— gS’V2 + ZgSV

o s (3-39)
2g3V3

Vi = 3-40

1 go — QSVQ I 2ggv> ( )

VvV — 3v3

Vo = & 3 290 27/ (3_41>
2v2

v % (3-42)

g0 — giV2 23V

realizada la primer decimacién del sistema se obtiene la estructura de la figura 3-7.

|

Figura 3-8.: Primera decimacién de la nanocinta de grafeno tipo brazo de silla con sitios

renombrados, sus nuevas energias de acople Vi, V5, V3 y su nueva funcién de
Green ¢ .

Decimamos el sistema obtenido para encontrar las funciones G, GI, GE v G4, siguiendo
el mismo proceso con el fin de obtener una cadena lineal.

G = g2+ 2ViG1l, (3-43)
Gy = go + 92VaGE + g2V5GHL, (3-44)
G = go + 02 VaGEy + 92V5GE, (3-45)

G = g2 + 92VaG1, (3-46)
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donde
g +giVs
g2 = 1_—9%1‘/52, (3-47)
aVi
Vi=—"—— 3-48
4 o + g%‘/g’ ( )
g1Va
=7 3-49
5 71 + g%‘/é’ ( )

Finalmente tenemos nuestro sistema decimado representado en la figura 3-8 con nuevas
energias de acople Vy, Vi y funciéon de Green gs.

L 1 2 3 4 ‘\g i [
2

Figura 3-9.: Nanocinta decimada con nuevas energias efectivas de acople Vj, V5 y funcién

de Green gs.

El proceso de decimacion detallado puede consultarse en el anexo B. Por cada anillo agrega-
do verticalmente saldrd una nueva funcion de Green y dos nuevos acoples. En otras palabras,
si colocamos un anillo més tendremos una funciéon de Green g3 y acoples Vg y V7.

Ahora, calculamos las funciones de Green G4 y G4 para encontrar la probabilidad de
trasmisién, para esto seguiremos el proceso hecho en la seccién 3,2 obteniendo.

ViEVsgs
Gy — 4 2 3-50
Y Vil -2V - VR + U (350
_V2 2 V2 2 1
G 92(=Vi'g3 595+ 1) (3-51)

C Vigd —2V2g3 — Vigs + 1

Al remplazar estas funciones en (3-23) encontramos la probabilidad de trasmisién para nues-
tra nanocinta de dos anillos de ancho. A continuacion, se observan los resultados para anchos
de 2, 7 y 11 anillos en la figura 3-9.
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Figura 3-10.: Resultados de la probabilidad de transmisién en nanocintas de grafeno tipo
brazo de silla para diferentes anchos de anillos (a) dos, (b) siete y (c) 11
anillos, con energias de acople de 1eV.

Al variar el ancho de las nanocintas de grafeno tipo brazo de silla. Se observan intervalos de
alta probabilidad de transmisién para niveles de energia que abarcan desde el intervalo de
-2.5, -1 eV hasta el intervalo 1, 2.5 eV en las nanocintas de 7 y 11 anillos. En estos rangos,
podria haber un eficiente paso de electrones a través de las nanocintas, lo que podria sugerir
la existencia de una movilidad significativa de electrones en esas regiones. Por otro lado, se
observa una disminucion en la probabilidad de transmisién en el rango de energia entre 0 y
1 eV en las nanocintas de 7 y 11 anillos. Esta disminucién indica la presencia de una brecha
energética que persiste de manera constante en las nanocintas mas anchas, generando una
probabilidad de transmision de cero en ese rango energético especifico. Sin embargo, en la
nanocinta de dos anillos de ancho, se muestra una probabilidad de transmision baja en este
rango energético, la cual disminuye a medida que se incrementa el ancho de la nanocinta.
También se pueden observar efectos del tamano. A medida que aumenta el ancho de la
nanocinta, se observa la transicion de niveles de energia a la formacién de bandas de energia.
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Ademas, se aprecia una marcada diferencia entre los picos de probabilidad, posiblemente
atribuibles a efectos numeéricos del paso utilizado en la programacion.

3.1.2.1. Variacion de los parametros de acoplamiento I' y V' para una nanocinta de
grafeno tipo brazo de silla de 11 anillos de ancho

1.0 (a) 1.0 (b)

0.8 1 0.8

0.6 1 0.6
[m) [m
[~} [~}

0.4 4 0.4 4

0.2 1 0.2 4

0.0 ; 0.0

‘ r
-2 -1 4] 1 2 =2 =1 1] 1 2
EleV) EleV)
1.0 (e)

T(E)

T T T T T
-2 =1 0 1 2

Figura 3-11.: Resultados al variar los parametros de acoplamiento I' y V' para una nanocinta
de grafeno tipo brazo de silla con 11 anillos de ancho. (a) I' = —0,2eV,
V =05eV, (b)) ' =0,5eV, V =-02eV y (¢) [ = —0,5eV, V = —0,5eV

Al modificar las energias de acoplamiento en las nanocintas de grafeno tipo brazo de silla,
compuestas por 11 anillos de ancho, se evidencia la aparicién de dos niveles de energia
cercanos a cero, lo que resulta en una brecha central practicamente nula. Cabe senalar que
esta observacion podria deberse a posibles errores numéricos. Adicionalmente, se nota una
reduccién en el tamano de las bandas de energia a medida que disminuyen los pardametros
de acople.
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3.2. Nanocinta de grafeno tipo Zig-Zag

3.2.1. Variacion de su longitud

Para este sistema mantendremos fijo el ancho (1 anillo) de la nanocinta y variaremos su
longitud agregando anillos, el Hamiltoniano correspondiente para nuestra nanocinta tipo
zig-zag (ver figura 3-12) es el mismo del anterior sistema.

Figura 3-12.: Nanocinta de grafeno tipo zig-zag con un ancho de un anillo y dos anillos de
longitud.

Para decimar este sistema se hace necesario hacer una doble decimacion con el fin de llevarlo
a una forma lineal, para esto usaremos un procedimiento andlogo al que usamos para decimar
la nanocinta tipo brazo de silla obteniendo los siguientes resultados en la primera decimacion.

Gy = gs + 957Gy + g5V G, (3-52)
Gy = g5 + 957Gy + g5V Gy, (3-53)
Gy = g5 + 957Gy + 95V Gy, (3-54)
Go = g5 + g57Giy + gsV Gy, (3-55)
donde:

g5 = %ﬁlng (3-56)
T =gV?, (3-57)

esta primera decimacién reduce el sistema de la siguiente forma.
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Figura 3-13.: Nanocinta de grafeno tipo zig-zag en su primera decimacion, con nuevo acople
7 y la funcién de Green gs.

Efectuando la segunda decimacion del sistema se obtienen las siguientes expresiones:

G?l = g6+ QGTQG?Qa (3-58)
GS, = go + 9o G5y, (3-59)
con:
g5 + g2V
96 = T gve (3-60)
gsT
To — m, (3-61)

Finalmente nuestro sistema lineal queda como se muestra en la figura (3-12)

Figura 3-14.: Nanocinta de grafeno tipo zig-zag decimada con energia de acople 7y funcién
de Green gg.

En el anexo C se presenta con detalle el procedimiento de decimacién realizado. Para las fun-
ciones G132 v Gaa considerando los procedimientos seguidos en la subseccién (3.1.2) tenemos

que
Gy = 5672 (3-62)
1—ggr?’
2
Gop = —L (3-63)
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Reemplazando (3-62) y (3-63) en (2-104) encontramos la probabilidad de trasmisiéon para
una nanocinta de grafeno tipo zig—zag. Teniendo en cuenta lo anterior, los resultados para
nanocintas con longitudes de 2, 4 y 6 anillos se muestran en la figura 3-15.

104 ] ] {,ﬂ} ] l 1.0 1 ! I -{h}
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ﬁ{l.ﬂ- 4 hﬂ-ﬂ' 1 'I
3 3
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Figura 3-15.: Resultados de la probabilidad de transmisién en nanocintas de grafeno tipo
Zig-Zag para diferentes longitudes de anillos (a) dos, (b) cuatro y (c) seis
anillos, con energias de acople de 1eV.

Para la nanocinta de grafeno tipo zig-zag también se obtienen patrones significativos en sus
niveles de energia al variar su longitud. Al analizar longitudes de dos, cuatro y seis anillos se
identifican dos bandas de energia que se extienden entre niveles aproximados del intervalo
-1.7, -0.8 y el intervalo de 1.8, 2.2 eV. En estas bandas, se observa una alta probabilidad de
transmision, lo que sugiere que los electrones pueden atravesar la nanocinta sin ser notable-
mente afectados. Estas dreas permiten un flujo libre de electrones a través de la nanocinta.
Sin embargo, se detectan brechas energéticas en los niveles de -1.7, 1.8 eV, y entre -2.5, -1.7,
y 2.2, 2.5 €V. Estas brechas indican una probabilidad nula de transmisiéon de electrones a
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través de la nanocinta para esos rangos especificos de energia. Estas brechas impiden la mo-
vilidad de los electrones, generando barreras que evitan su paso a través del material en esas
regiones. Es relevante observar cémo, al incrementar la longitud, los niveles de energia per-
sisten y los picos de probabilidad varian para nanocintas con mas de dos anillos de longitud.
Estos cambios se vuelven cada vez mas notorios a medida que la longitud aumenta.

3.2.1.1. Variacién de los parametros de acoplamiento I' y IV para una nanocinta de
grafeno tipo zig-zag de 6 anillos de longitud

1.0 (a) 1.0 w (b)
0.8 H 0.8
0.6 0.6 1
m [
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Figura 3-16.: Resultados al variar los parametros de acoplamiento I' y V' para una nanocinta

de grafeno tipo zig.zag con seis anillos de longitud. (a) ' = —0,2¢V, V =
0,5V, (b) ' =0,5eV, V =—-0.2eV y (¢c) ' = =0,5eV, V = —0,5eV

Ajustar los parametros de acople de energia en una nanocinta de grafeno tipo zig-zag con una
longitud de seis anillos revela patrones distintivos. Al disminuir la energia de acoplamiento,
se observa una significativa reduccién en la brecha entre las dos bandas de energia, lo que
provoca una proximidad notoria entre ambas. Ademas, este ajuste conlleva al ensanchamiento
de una de las bandas de energia.
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3.2.1.2. Variacién de los parametros de acoplamiento I' y IV para una nanocinta
tipo zig-zag de seis anillos de longitud

-10

- 08

v(ev)
Probabilidad de transmision

vieVv)
Probabilidad de transmision

0.0

Figura 3-17.: Variacion la energia de acople v, manteniendo constante la energia I' (a) I' =
1 eV y V varia en el rango de -2 a 2 eV (b) I' =-1 y V varia entre -2 y 2.

Al variar la energia de acople V' mientras se mantiene constante la energia de acople (I)
entre el contacto y el sistema. Se observa que, a medida que la energia de acople efectiva
aumenta para valores positivos, las bandas experimentan una disminuciéon en su anchura,
mientras que el gap central entre ellas aumenta. Sin embargo, se identifica un punto en el
cual la energia de acoplamiento correspondiente a 1.2 eV genera un gap tan extenso que una
de las bandas se encuentra fuera de la ventana de interés, que se define entre -2.5 eV y 2.5
eV. La expansion de esta ventana vuelve a revelar la persistencia de dos bandas, destacando
la influencia crucial de la energia de acoplamiento. Es relevante senalar que, al disminuir
el ancho de la banda para valores de acoplamiento de alrededor de 0.2 eV, se observa una
transicion en el comportamiento de la banda hacia la formacién de niveles de energia. La
disminucién en el ancho de la banda conlleva a una limitacion de la libertad de movimiento
de los electrones, los cuales, en lugar de ocupar la banda de manera uniforme, experimentan
una mayor probabilidad de concentrarse en sitios especificos de la nano cinta, dando origen
a niveles de energia localizados.

En el caso de energias de acoplamiento negativas, se evidencia que a medida que esta mag-
nitud aumenta, el gap central disminuye y emerge una segunda banda de energia dentro de
la zona de interés definida. Conforme la energia efectiva de acople aumenta, estas bandas
adicionales se vuelven mas anchas, llevando a una reduccién gradual del gap central hasta
aproximarse a la nulidad.
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Figura 3-18.: Variacién la energia de acople I', manteniendo constante la energia V' (a) V/
= 1eV y I varia en el rango de -2 a 2 eV (b) v=-1 y I" varia entre -2 y 2.

Al variar la energia de acoplamiento ( ') entre los contactos y el sistema, mientras se mantiene
constante la energia de acople V', tal como se muestra en las graficas a y b, se destaca la
influencia de la energia efectiva de acople v en la amplitud de las bandas. Se evidencia que,
para valores positivos de v, las bandas exhiben una estrechez, mientras que, para valores
negativos, su amplitud aumenta. Es importante notar que, durante este proceso, el gap
central entre las bandas permanece constante. No obstante, se observa que el incremento en
la energia I' para valores positivos puede tener un impacto significativo en la dispersion de
los electrones en la nanocinta. A medida que esta energia aumenta, se observa la posibilidad
de una redistribucién en la densidad de estados electronicos. Este fenémeno conlleva a la
formaciéon de niveles de energia localizados, manteniendo constante el ancho de las bandas.
Este resultado sugiere que la energia de acoplamiento puede modular no solo la amplitud sino
también la distribucion espacial de la densidad electronica. Contrastando esta observacién,
al aumentar la energia I'" para valores negativos, se percibe un fenémeno opuesto. En este
escenario, los niveles de energia tienden a desvanecerse, dando lugar a la formacion mas
prominente de bandas de energia. Este comportamiento sugiere una respuesta asimétrica a
las variaciones en la energia de acoplamiento, donde valores positivos favorecen la formacion
de niveles localizados, mientras que valores negativos promueven la configuraciéon de bandas
de energia mas extensas.

3.2.2. Variacion del ancho

En las nanocintas de grafeno tipo zig-zag, al momento de variar el ancho es necesario reali-
zar multiples decimaciones de acuerdo con la cantidad de anillos verticales que se tenga. A
continuacion, veremos la decimacién para una nanocinta de longitud 3 anillos constante y
ancho de 3 anillos, tal como lo muestra la figura (3-14)
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Figura 3-19.: Nanocinta de grafeno tipo zig-zag con acoples V, longitud y ancho de 3 anillos.

Renombramos los sitios tal como lo hicimos en las sesiones anteriores y realizamos la primera

decimacién del sistema, ver figura (3-15), se encuentra que los sitios G1,, G4;, G, GP, GE,
B C C ~C (D D D .

G5, GT1, G55, G, G171, G535 Y G55, estan dados por.

Figura 3-20.: Nanocinta de grafeno tipo zig-zag con sitios renombrados y energias efectivas

V.
Gy = 10 + 9101 GT) + growa G, (3-64)
Gis = g10 + G10w2 G5y + growaGis + grow1 G, (3-65)
Gis = g10 + G10w1Gh; + grow2 G, (3-66)
G1 = g10 + Grow1 Gy + growa Gy + grows G, (3-67)
G55 = g10 + Grow2 G5y + G1ow2GE; + grow1 G + grows G, (3-68)
G2 = g10 + G10w1 G + growsG b, (3-69)
G = g10 + Grow1 GT) + G10w2 G5 + grows G, (3-70)
G = 910+ G10w2 G| + g10w2GSs + gr0w1 Gy + growsGiy, (3-71)
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G55 = 910 + G101 GE, + gr0wa G, (3-72)
G = 910 + 910w1GS) + growa G, (3-73)
G3D3 =010+ 910W2G§)1 + g1ow2G3Ds + QIOWIG?%a (3-74)
GE = g10 + grow1 Gog + 10w G, (3-75)
de lo anterior se destaca que:
3172
90 — 9oV
=T 22102 3-76
g10 1_— 3g(2)V27 ( )
2 3v3
Wy = go—“, (3-77)
90 — %V
27,2
9%V
Wo = — 53—, 3-78
’ g0 — goV* ( )
V —g3V3
wy = BT I (3-79)
90 — %V

Terminada la decimacion, nuestro sistema toma la siguiente forma.

Figura 3-21.: primera decimacién de la nanocinta de grafeno tipo zig-zag, sitios renombra-
dos con nuevas energias de acople wq, wsy, w3 y funcién de Green gy.
) )

Decimamos nuevamente encontrando que las nuevas funciones de los sitios B0, B1, B2, CO0,
C1Y C2 estan dadas por.

Gy = g1 + guwsGoy + 9w, (3-80)
GT = g + guwsGY + gnwiGy + guwiGiy, (3-81)
G5 = g1 + guwsGsy + gnwsGY, (3-82)
Go = g11 + guwsGhy + grwiG, (3-83)
Gh = g1 + gnuwsGT) + gnwsGS) + gnws G, (3-84)
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G = gu1 + guwsGhs + guwaGs,, (3-85)
encontrando que
910 + giowi
Jn=—""—"3% 3 (3-86)
1 — gfpw?
J1owW2
Wg = —"—"5—", 3-87
! g10 + giown ( )
ws 910Ws3 (3-88)

910 + gipwi
con esta segunda decimacion nuestro sistema adquiere la siguiente forma.

Figura 3-22.: segunda decimacion de la nanocinta de grafeno tipo Zig - Zag, sitios renom-
brados con nuevas energias de acople wy, ws v funcién de Green g¢q;.

Para tener nuestro sistema totalmente lineal se necesita aplicar una tercera decimacion en
la cual las funciones de Green Gfy, G3 v G4, para los sitios A0, A1'Y A2 son.

Goo = 912 + 91206 Gy, (3-89)
G = g12 + 91206 Gy + G126 G, (3-90)
Goy = g12 + g12w6 Gy, (3-91)
donde.

2
gi12 = %, (3-92)
We g11Wq (3-93)

gu +ghws
Finalmente tenemos nuestro sistema totalmente decimado, el cual adopta la siguiente forma.

1 2 3
*
Y12

Figura 3-23.: Decimacién final de la nanocinta de grafeno tipo zig-zag con nuevas energias
efectivas de acople wg y nueva funcién de Green g5 para cada sitio.
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En el anexo D se presenta con detalle el procedimiento de decimacion realizado. Por cada tira
de anillos (de area 3x3) que se agregue verticalmente a la nanocinta saldra una nueva funcién
de Green y dos nuevos acoples. Ahora, se Calculan de las funciones de Green Gs3 y G113 para
encontrar la probabilidad de trasmisién, para esto se sigue el procedimiento realizado en la
seccién 3,2 encontrando que.

2

3
912%e
Gi3=——"7"=— 3-94
BT 2g2,02 (3-94)

3,2
912 — G12Ws

Gsz = ——5—, (3-95)
1 — 2g7,w3

Remplazando las ecuaciones (3-94) y (3-95) en (2-104) encontramos la probabilidad de tras-

mision para la nanocinta de grafeno. A continuacién, se muestran los resultados de la pro-

babilidad de trasmisién para una nanocinta de 3, 6 y 10 anillos

104 {a) 10 (b}
a8 os L]
Hd{l- ;--.Dh
=] =
= =
a4 04
oz 4 d 02 U
g4 4J g 1
3 4 b 2 - - b 2
E{eV) E{eV)

e 4

T(E)}

0.4 4

02

o I

-2 -1

a
E{eV)

Figura 3-24.: Resultados de la probabilidad de transmisién en nanocintas de grafeno tipo
zig-zag para diferentes anchos de anillos (a) tres, (b) seis y (c¢) diez anillos,
con energias de acople de 1eV.

Variar el ancho de las nanocintas de grafeno tipo zig-zag genera patrones significativos en
sus niveles de energia. Se observan brechas energéticas notables en ciertos intervalos debido



40 3 RESULTADOS

a la probabilidad de transmision nula para valores de energia que oscilan entre -2.5, -1.1,
1.1, y 2.5 V. Estas brechas denotan una imposibilidad para la transmision de electrones en
esas regiones, sugiriendo que los electrones carecen de la energia necesaria para atravesar
la nanocinta. Esto podria interpretarse como una alta probabilidad de absorcién o reflexion
de los electrones por parte de la nanocinta. Por otro lado, se identifican bandas de energia
en intervalos que van desde -1.1, -0.8 hasta 0.8, 1.1 eV. En estas areas, los electrones mues-
tran una libertad de movimiento significativa, presentando una probabilidad del 100 % para
atravesar la nanocinta. Esta facilidad de paso indica una ausencia de barreras energéticas
considerables, permitiendo un flujo libre de electrones a través del material. En cuanto a
los niveles de energia cercanos a -0.9 y 0.9 eV, se observa la presencia de una brecha, la
cual resulta en una probabilidad de transmisién nula. Esta brecha evidencia una barrera
energética que impide la movilidad de los electrones a través de la nanocinta en esos rangos
especificos de energia.



3.2 Nanocinta de grafeno tipo Zig-Zag 41

3.2.2.1. \Variacién de los parametros de acoplamiento I' y IV para una nanocinta de
grafeno tipo zig-zag de diez anillos de ancho

1.0+

0.8 1

0.6 7

T(E)

0.4~

0.2

(a) 1.0 (b)
0.8 1
0.6
)
0.4
0.2 l
0.0 4 _J u JL_I J 0.0 4 j
o S 0 1 2 - 1 0 1 2
E(eV) E(eV)

Figura 3-25.:

T(E)

W uias

7 N 0 1 2
E(eV)

Resultados de variar los parametros de acoplamiento I' y V' para una na-
nocinta de grafeno tipo zig.zag con diez anillos de ancho. (a) I' = —0,2eV,
V =05eV, (b)) ' =0,5eV, V =-02eV y (¢c) [ = —0,5eV, V = —0,5eV

Al modificar los pardametros de acoplamiento de energia en una nanocinta de grafeno tipo
zigzag de diez anillos de ancho, se observa un cambio significativo en las bandas de energia,
las cuales se estrechan hasta el punto en que resulta dificil distinguir cuantas bandas estan

presentes. Ademas, se evidencia como al reducir los parametros de acople, el gap entre las
bandas se hace mas pequeno.



CONCLUSIONES

. Las nanocintas de grafeno tipo brazo de silla presentan un cambio en sus propiedades

electrénicas que puede ser ajustado al modificar tanto su longitud como su ancho. Al
ajustar la longitud de la nanocinta, se observa una transiciéon en su comportamiento
desde conductor a semiconductor, donde una menor cantidad de anillos en la longitud
tiende a promover un comportamiento conductor. Por otro lado, al variar el ancho de
la nanocinta, se induce una transicién hacia un comportamiento aislante.

La implementacién del lenguaje de programacién Python permito evaluar el transporte
electrénico en nanocintas de grafeno, facilitando la incorporacién de procesos como
la decimacion y la consideracién de efectos de bordes, destacando su eficacia como
herramienta clave en la investigaciéon de propiedades electronicas del grafeno al estar
conectado a una diferencia de potencial.

Se modelaron nanocintas de grafeno mediante un proceso de renormalizacién que con-
sider6 el efecto de los bordes, reduciendo los grados de libertad de los electrones y
limitando su movimiento a un solo canal, aplicando la decimacion de las funciones de
Green permitié simular el comportamiento del sistema, convirtiéndole a un sistema
1-D, permitiendo una mejora en la comprension de las propiedades electrénicas de las
nanocintas de grafeno.

En las nanocintas de grafeno tipo brazo de silla, la probabilidad de transmision de
electrones es mayor en comparacién con las nanocintas tipo zig-zag debido a que la
brecha de energia entre la banda de valencia y la banda de conducciéon es menor.
Esta menor brecha energética facilita la transicion de los electrones entre las bandas,
mejorando su movilidad.

En la nanocinta tipo zigzag, al variar la longitud la cantidad de bandas de energia
permanece constante al igual que la probabilidad de transmisién, sin embargo, va-
riar el ancho hace que aumente el nimero de bandas conservando la probabilidad de
transmision.

El efecto del tipo de borde en el transporte electrénico a través de nanocintas de
grafeno se evidencia con mayor probabilidad de transmision en las nanocintas con
borde tipo brazo de silla gracias a la modelacion realizada con Python. Esto se debe
a un aumento en la existencia de bandas de energia que caracterizan la transmisién
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de electrones a través del material y, por consiguiente, la movilidad de los electrones
libres en el sistema.

La modificaciéon de los parametros de acoplamiento induce cambios en los niveles de
energia y en la estructura de bandas de la nanocinta de grafeno, acercando las bandas
entre si y generando notables brechas de energia para valores especificos de energia.



A. Anexo: Decimacion de una nanocinta
de grafeno tipo brazo de silla con dos
anillos de longitud y uno de ancho

A continuacién, decimaremos una nanocinta de grafeno con tipo brazo de silla de dos anillos
de longitud con energias de acople V entre cada atomo de carbono y una funcién de Green

no perturbado gy = como se muestra en la figura A-1.

_1
E—in?

Figura A-1.: Nanocinta de grafeno tipo brazo de silla de Largo L=4 (dos anillos), conectada
a dos electrodos (izquierdo (L) y derecho (R)). Los atomos de carboné se
encuentran unidos por una energia efectiva V.

Para realizar la decimacién, primero se debe renombrar cada sitio donde se encuentran los
atomos de carbono en filas y columnas. Para ello, se nombran las filas alfabéticamente y las
columnas numéricamente, como se muestra en la figura A-2.

Figura A-2.: Nanocinta de grafeno con los sitios renombrados y energia de acople V entre
ellos.

Empleamos la ecuacién (2-90) para encontrar las nuevas funciones de los sitios (B0, B1, B2
Y B3) y asi llevar toda la informacién a un solo sitio por cada columna.
Se comienza con el sitio B0.

Goo = 9o + gV Go + VG, (A-1)
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G(% = Jo + g()VGOCO + g()VGOAO, (A—2)
Goo = 9o + 90V Gp + 90V G- (A-3)
Aplicamos nuevamente la ecuacién (2 — 90) para encontrar G7}, G§;.

GoAl = g()VGOAO + g()VGoﬁ, (A-4)

G, = goVGS, + gV GE. (A-5)

Para enviar todo al sitio B0, es necesario encontrar la funcién de G&, y sus interacciones con
los primeros vecinos. Para esto, reemplaza (A-4) y (A-5) en (A-1) y (A-3), respectivamente.
Reemplazando (A-4) en (A-1).

Gy = go + gV Go + g0V (9VGg, + gOVGS‘O) , (A-6)
Goo = 90+ gVGE + 2V2GE + g2V3Giy, (A-7)
Goo (1— g3V?) = go + 9oV Gy + g3V2GE, (A-8)
VGE + 2V2GE
GA = 9o + 90 : _00 ;{/go oL (A-9)
90

ahora (A-5) y (A-3)

Goo = 90+ 90V (90V Gy + 90V Go) + g0V G, (A-10)
G = 90 + HV>GE + VGG + 9V GG, (A-11)
Goo (L= gV?) = go + VGl + 90V G (A-12)
g0 + g2V2GE + g VGE
Gy = == L o, (A-13)
90

Se observa que Gy, = G§;. Esto permite reescribir la ecuacion (A-2) de la siguiente manera.
G& = g0 + 290V G§,. (A-14)

En este paso, se sustituye la ecuacién (A-13) dentro de la ecuacién (A-14).

go + g2V2GE + g VG
Go’%zgonLZgoV(O s ) (A-15)
- QOV
o _ 90— 90V + 25V + 205V3G + 2g50° Gy A
00 — 1 21/2 ’ ( '16)
— 9
Gy — RV2GH — 2050°Giy = go — gov” + 2950 + 2g50° G, (A-17)
Ggf) (1 - 3g31}2) = go — g3v2 + Qggv + 29321361531, (A-18)
_ 43,,2 2 2 2 3,3
Gg] — gO gOU + gOU + gO,U GOB17 (A_19>

1 — 3g2v? 1 — 3gtv?
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Se multiplica y luego se divide la segunda fraccién por: gy — gov? + 2g2v

_ 43,,2 2 2 _ 43,,2 2 2 2 3,,3
Go% _ 90— v ‘2“ 9oV X go — GoV ;" YoV 390” Go%> (A-20)
1 — 3g3v? 1—3g5v* g0 — gov? + 2g%v
donde.
3172 2
= A-21
5 1— 3ggv2 ; ( )
295V
w = . A-22
90— gV + 295V 22
Finalmente, se obtiene que.
Gfo =g + gleoBl. (A-23)

Donde g; es la nueva funcién de Green del sitio BO y w es la nueva energia de acople entre
el sitio BO y B1.

Sitio B1 Se aplica la ecuacion (2-90) en el sitio B1 y queda.

G1y = g0 + oV G1y + 9oV Gy, (A-24)
GT = 9o+ 9oV G + 9oV Gy + 90V G, (A-25)
GT = 9o+ 90V GL + 9V G, (A-26)

Volvemos a utilizar la ecuacién (2 — 90) para encontrar G, G%.

Gio = 9V G + 9V G, (A-27)
G$) = goVGS, + goVGE. (A-28)

Se reemplaza (A-27) en (A-24).

G = g0+ 9V (gVGi + 9oV G + gV GE, (A-29)
Gfl = go + QSVQGfl + Q(Z)VZGﬁ) + gOVGlBla (A-30)
G (1—g2V?) = go + g2 V2GH + gV G, (A-31)

90+ @V2GH) + 9V GY

A
= 1= ggV2

(A-32)
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Ahora (A-28) en (A-26).

GG = g0+ 9oV (9oVGS, + gV GE) + gV GE, (A-33)

GS = g0+ @V?GY + @gV?GL + VG (A-34)

GS (1 — g2V?) = go + g2V2GE + VG (A-35)
go + g2V2GE + ¢ VGE

La igualdad entre G4} v G, permite que la ecuacién (A-25) sea reescrita de esa forma.
G1 = g0+ 290V G + 90V Gy (A-37)
Se sustituye (A-36) en (A-37).

9o + Gev?GE + govGE
1 — g2v?

Gﬁ = go + 2gov (

G0 — gov? + 2g2v + 2981}3G{30 + Qggszﬁ + (gov — gov?) G5

> + govGﬁ, (A-38)

GE = A-39
G — gov* G = go — gov” + 2g5v + 2g0v° Gy + 2950° G + (90V — gov”) G, (A-40)
GT — gov*GTy = 205V2GT) = go — gov* + 203V + 2950° Gy + (gv — gov®) G, (A-41)
GP (1 -3¢2V?) = gy — 20 + 2¢2v + 2¢303GE + (gov — ¢2V?3) GB,, A-42
11 0 0 0 0 10 0 12
_ 3V2 2 QV 2 3v3GB VvV — 3v3 GB
Go — 90 — 9o 2‘" 9V . 29 10y (9V — g5 a ) 12 (A-43)

Se realiza la multiplicacién y divisiéon de la segunda y tercera fraccién por la expresion:
gdo — gov?® + 2g3v, para integrarla en el calculo.

B _ 9~ gt +2g2v  go — gav? + 2g2v 2gav3 GF

1 1 — 3gdv? 1—3g2v2 go—gdv? +2g3v

g0 = Gov* +2050 (90V =GV®) m s
+ 2.9 3,2 2 G127 ( '44)
1 —3g5v 9o — Gov* + 2g5v
donde.
gV — g V?

= 3y YR (A-45)
Finalmente, se obtiene que.
GP = g1 + G + 9.8GE, (A-46)

Acéa se ve como se obtiene una nueva energia de acople entre los sitios B1 y B2.
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Sitio B2. Se aplica la ecuacién (2-90) en el sitio B2 y queda.

G5y = go+ 90V G5 + 90V G, (A-47)
G35 = 9o+ 9oV Gy + 9oV Gy + 90V Gy, (A-48)
GG = go + 90V G + 90V G5y (A-49)

Volvemos a utilizar la ecuacién (2 — 90) para encontrar Gis, GS.

Gay = 90V Gay + 90V GE, (A-50)
GSy = goVGS, + gV GE. (A-51)
Se reemplaza (A-50) en (A-47).

GA2 = 0go + gOV ( 0VG22 + 90VG23) + 90VG22, (A—52)
G =go+ gSVQG‘;Q + gOV2GB3 + QOVGQQ, (A-53)
G (1= g5V?) = go + g VG + 9oV G, (A-54)

go+g VQGB + goVGE
G?z 0 0 23v2 0 22 (A—55)

Ahora (A-51) en (A-49).

GS = g0+ 9oV (90V G5 + gV GE) + gV GE, (A-56)

GZCQ =go+ 90V2G22 + QOVQG% + gOVGQBQ (A‘57)

G% (1= ggV?) = g0+ g V>Gos + 9oV G, (A-58)
2,B B

a5 = 20 OV_G;‘E;QQOVG” (A-59)

La igualdad entre G4, y GS, permite que la ecuacién (A-48) sea reescrita de esa forma.
G5 = go + 290V G5, + 90V G} (A-60)

Se sustituye (A-59) en (A-60).

G5 = go + 290v < 0 o 2g32v2 07722 ) 1 gouGE (A-61)
0
5 90— gov? 4 2g5v + 2950 G + 295v°GE, + (gov — giv®) G3
G22 - 2.9 ) (A_62)
1 —ggv
Gy — gov*GEy = go — gav” + 2950 + 290v° Gy + 2g50° Gy + (90V — gov”) G31, (A-63)
G232 - gOvQGf2 - 2gOV2G22 = go — 93"02 + 298\/ + 2g§v3G233 (gv — gSUB) Gf’l, (A-64)
G232 (1 — 3g(2)V2) = go — gov + 2gov + 298’ 3G233 + (gov - 3V3) Gg, (A-65)
e @V +203V  26V°GE  (9V — gV?) GE (A-66)

1 —3¢2V?2 1 —3g2V?2 1—3g2Vv2
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Se realiza la multiplicacién y divisiéon de la segunda y tercera fraccién por la expresion:

gdo — gov? + 2g3v, para integrarla en el cdlculo.

G0 —ggvt +2g3v  go — gov® + 2g5v

2gov3

B
G22 -

+

1 — 3g2v? 1—3¢202  go— gav +2g2v 2
go — gv® +2g5v (goV — gaV?)

B

3

Finalmente, se obtiene que.
G = g1 + wG + 918G,
sitio B3. Se emplea (2-90)
Gy = g0 + 90V G5 + 90V Gz,

GE = g0+ goVGS; + 90V G,
G5 = g0 + VG + 9oV GS,.

1 — 3g3v?

9o — gov? + 2g3v

Aplicamos nuevamente la ecuaciéon (2 — 90) para encontrar G4y, GS,.

Gy = 90V G5 + 9oV G,

G5 = 9oV GSs + 9oV Gy

G5, (A-67)

(A-68)

(A-69)

(A-70)
(A-71)

(A-72)

(A-73)

Para enviar todo al sitio B3, es necesario encontrar la funcién de GZ y sus interacciones con

los primeros vecinos. Para esto, reemplaza (A-72) y (A-73) en (A-69) y (A-71), respectiva-

mente. Reemplazando (A-72) en (A-69).

Gis = go+ 9oV G + 9oV (goV Gy + gV Gis)

Gy = go + g0V Go + gAV2AGE, + g2V2Gia,

G (1= g5V?) = go+ 9oV G + VG,
9o+ 90V GE 4 ggV>GE,

A

ahora (A-73) y (A-71)

chg =go+ goV (QOVG;% + QOVGE:),) + gV GE,
G = g0+ RV>GE + 6oV G + 90V GE,
GSs (1— gV?) = go + g3 V?GE + 9V GY
g0 + 95 V>G35 + gV GE
1 - ggVv? ’

c _
G33_

(A-74)
(A-75)
(A-76)

(A-77)

(A-78)
(A-79)
(A-80)

(A-81)
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Se observa que G4, = G$;. Esto permite reescribir la ecuacién (A-70) de la siguiente manera.
GE = g0 + 290V GS,. (A-82)

En este paso, se sustituye la ecuaciéon (A-81) dentro de la ecuacién (A-82).

+ g2V2GE + gV G
G, = go + 2goV (LTI T2 T IO (A-83)
1—g5V

o _ 90— 9V + 205V + 265V2G) + 2g50° Gy A8d

33 — 1 _ 2v2 Y ( - )
90

GE — 2V2GE — 2¢20°GE = gy — gdv® + 2g2v + 29303GE, (A-85)

G5 (1= 3950°) = g0 — gov° + 2950 + 2950° G, (A-86)

GB — gO - ggv2 + 29(2]U 2gg,03 B (A—87)
53 1 —3g2v? 1 —3g3v? %

Se multiplica y luego se divide la segunda fraccién por: gy — gov? + 2g3v

o _ 90900 £205v | go—gvt + 2050 2g50°  p A8
33 — _ 2.9 + _ 2.2 3,2 D) 329 ( - )

1 —3g5v 1 —3ggv Jo — gov* + 2g%v
Finalmente, se obtiene que.
G3 = g1 + 1wGi, (A-89)

Por lo cual nuestro sistema decimado queda de la siguiente forma:

|

Figura A-3.: Nanocinta de grafeno decimada con nuevas energias efectivas de acople w, (8

y nueva funciéon de Green g;.

La figura A-3 muestra la forma lineal, correspondiente a la decimacién de una nanocinta de
grafeno tipo brazo de silla con dos anillos de longitud y uno de ancho.



B. Anexo: Decimacion de una nanocinta
de grafeno tipo brazo de silla con dos
anillos de ancho y tres de longitud

A continuacién, se llevard a cabo la reduccién de una nanocinta de grafeno con una estructura
tipo brazo de silla que consta de dos anillos de longitud. Se consideraran las energias de acople
V entre cada atomo de carbono y se analizard una funcién de Green no perturbada gy = E+in’

tal como se ilustra en la figura B-1

Figura B-1.: Nanocinta de grafeno tipo brazo de silla con un ancho de dos anillos y energias

de acople V

Se renombran los sitios de manera andloga como en el anexo A.

Figura B-2.: Nanocinta de grafeno con los sitios renombrados

Se procede a determinar las funciones de los sitios BO, B1, B2, B3, D0, D1, D2 y D3. Esto
se realizard utilizando la ecuacion (2-20).
Sitio BO

Go = 9o + 90V G + 90V Gy + g0V G, (B-1)
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G = 9o + 90V G + 90V G, (B-2)
G = 90+ 90V G + 90V GG, (B-3)

su usa nuevamente la ecuacién (2 — 90) para encontrar Gf?p Ggl.
G = gV Gy + goVGE, (B-4)

G = goVGS, + goVGE. (B-5)

Para enviar todo al sitio B0, es necesario encontrar la funcién de G&, y sus interacciones con
los primeros vecinos. Para esto, reemplaza (B-4) y (B-5) en (B-1) y (B-3), respectivamente.
Reemplazando (B-4) en (B-1).

Gio = 9o+ 9oV G + 9oV (9V G + 9V Gip) + VG, (B-6)
Goo =go+t 90VG00 + 90V2G01 + 90V2G0A0 + 90VG007 (B-7)
Goo (1—g5V?) = g0 + 9oV Gy + g V>GE + gV G, (B-8)
go + 9oV GE +g SVIGE + goVGE)
G640 _ 9 0 00 0 e 01 0 ’ (B-9)
90

ahora (B-5) y (B-3)
GS = g0+ 90V (90VGE + gV G + 9oV GE, (B-10)
G = 90+ BV>GE + gaV? GG + 90V G, (B-11)
G (1— vz) =go+ g2V G{i + g0V GE, (B-12)
GC B—13

00 = RV ) ( )
Se reemplaza (B-13) y (B-9) en (B-2)

+ @V2GE + gVGE + gV G
Goo = 90 + 9oV (g“ e e 9 00)
90
go+ g VZGB + g VGE
+ gV ( o~ e 0 (B-14)
90
Gl — BV + 293V + 2gSV2GV2+ 293V3GE + gOVQGODO’ (B-15)
90

GEB —92v2GE — 2g0V2G00 = g0 — G V2 + 200V + 263V3GE + 2V2GE, (B-16)
Go% (1 — 392 ) =go— gov + QgOV + QgS’V?’GO1 + gOVQG(%, (B-17)
Gg] Jdo — gOV2 + Zggv 2gOV3GOBI OVQGODO (B—18)

1 —3¢2V?2 1—3¢2V2  1-3gVv¥
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Se multiplica y divide la segunda y tercera fraccién por: g — goV? + 292V .

B _ 90~ GBV?+ 292V N go — GeV? +2g2V 293V3GE
O 1-38V? 1-32V2  go— GiV2 + 290V
_ 3v2 2 2V 2v2GD
I I s (B19)
1 =395V 9 — %V + 29V
donde:
37,2 2
— B-20
1— 35202 It (B-20)
25V
=V B-21
go—gVitogy ! (B-21)
2772
9%V
— Vi B-22
go — V2 + 292V 3 ( )
entonces:
Goo = 91 + 1 ViGg) + 1 VaGiy, (B-23)

donde g; es la nueva funcién de Green de cada sitio, Vi y V3 son las nuevas energias efectivas
de acople ente los sitios BO, B1 y B0, DO

Sitio B1

Gl = g0+ 9oV G + 9oV Gy + gV G, (B-24)
GP = g0+ 9V GY + gVGii + 9oV G, (B-25)
G = g0+ gVGE + g VGS,. (B-26)

Volvemos a utilizar la ecuacién (2 — 90) para encontrar Gi, G%,.

Gio = 90V Gy + 9oV Gy, (B-27)
GS$) = gV GS, + gVGE. (B-28)

Se reemplaza (B-27) en (B-24).

Gy = g0+ 9oV (VG + oV Gh) + gVGE + goVGE, (B-29)
Gl = g0+ VG + VPG + 9VGT + 90V G, (B-30)
Gl (1= gV?) = g0+ gaV2Gly + 9oV G + 90V G, (B-31)

oA _ 90 + @V2GE + g VGE + gV GEH
11 — .

B-32
1— g2V? (B-32)
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Ahora (B-28) en (B-26).

GO =90+ 90V (VG + 9VGE) + 90V G (B-33)
GS = go + g2V2GS, + V2GE + goVGE (B-34)
GS (1 — g2V?) = go + g2V2GE + gV G (B-35)
go + g2V2GE + ¢)VGE
Gl — 0 — ;gVQ 11 (B-36)
0

se sustituye (B-32) y (B-36) en (B-25)

G — g0t oV (go +gV2GH + 9V GH + goVGﬁ)

1—g2V?2
9o + V>G4 90V GT
1 —ggV?

+ g0V ( ) + gVGE, (B-37)

9o — V2 + 205V + 203 V2G4 295VPGE) + gdV2GH + 90V GE, — gdVP G

B _
“n = 1= ggV?

(B-38)

Go — @VPGY — 203VPGY = g0 — oV + 293V
+205V3GE 4+ 2VAGE + gV GE, — g3VEGE, (B-39)

GT (1= 3g50%) = g0 — gov° + 205V + 2g5VPG T + o VPG + 9oV Gy — gaVPGl,,  (B-40)
go— @VEH+203V  23V3GE, | @VGE | (90V — gV?)GE

Gy, = : B-41
H 1—3g3V? 1-3g3V2  1-3g3V? 1—3g3V? (B-41)
Se multiplica y divide la segunda y tercera fraccién por: go — g5V? + 2¢V .
GB _ G =GV 20V go— g3V + 265V 205V7GT
H 1—3g3V2 1—363V2 gy —gaV?+ 290V
L0 - @®VIE2RV  @VGh 90 — 95V> + 23V (90V — g5V?°)GTi (B-42)
1-3¢3V2 g3 —gdV2+2¢3V 1—3g3V2 1—3gv2z 7
con
gV — g V?
Vo — B-43
2T 138202 (B-43)
entonces

GY = g1 + aViGly + g1 V3Gy + g1V Gl (B-44)
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siendo V5 la energia de acople entre los sitios Bl y B2.

Sitio 2

G22 =go+ gOVG22 + gOVng + QOVGzza (B-45)
Gy = go+ 90V Gy + 9oV Gy + oV Gy, (B-46)
G5 = 9o + 90V G5 + 9oV Gy (B-47)

Volvemos a utilizar la ecuacién (2 — 90) para encontrar Gis, GS.
Goy = 90V Gy + 90V GE, (B-48)

G = 9oV Gy + 90V G (B-49)
Se reemplaza (B-48) en (B-45).

G 59 =Ggo + g0V (gVG + g()VG ) + goVG232 + QQVGEQ, (B-50)

G22 = go + 9§V2G§42 + 90V2G2% + 90VG§2 + QOVnga (B‘51)

Gy (1— V7)) = g0+ @V>G + 9V G5 + gV G, (B-52)
go + g2V2GE + QOVG + g VGE

G1242 — 0 23 2V2 22 22 (B—53)

Ahora (B-49) en (B-47).

GS = go+ 90V (9VG% + 9oV GE) + 9oV GE, (B-54)

GS, = go + 2V2GS, + 2V2GE + gV GE, (B-55)

Go (1= g3V?) = g0+ g VG + 90V G, (B-56)
2,B

G, — go + 90‘1/ G “/[‘QQOVGW (B-57)
- O

se sustituye (B-57) y (B-53) en (B-46)

GB =go+ QOV (g() + 98V2G23 + gOVGQQ + 90VG2DQ>
22 —

v (9 G V3G + 90V GE,
’ 1—ggV?

) gpVGY, (B-58)

GV2 +2¢2V + 2¢3V2GE, + 2g3V3GE, + g2V2GLE + goVGE — gOV3G2%
1—g2v?

GB = % (B-59)

G — V>GY = 200V2GE = g0 — gaV* + 205V
+203V3GE 4+ 2V2GE + o VGE — g3V3GE, (B-60)
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GfQ (1 — 39(2)1)2) =go— ggv + QgOV + 2g3V3G§3 + géVQGD2 + gOVG gS’Vg’G%, (B-61)
V229V | 200VPGE | gVPGE (goV — g V*)GP

Gh =2 B-62

> 1—3g2V2 1—-3¢V?  1-3g3V? —3g3V2 (B-62)
Se multiplica y divide la segunda y tercera fraccién por: g — gaV? + 2¢*V .
ap _ 90— RV225V g0 — gV 205V 203V°Ga

- 1—3g3V? 1—3g5V2 g — 90V2 + 290V

L9 =GV 20V %VGy — V2 + 265V (90V — 53V°)GR (B-63)
1—-3¢g2V2 g3 — g3V2+42¢2V 1 —3g2V?2 1—-3¢g2V2 7
con
gV — g V?

Vi = B-64

2T 135202 (B-64)
entonces
GQBE =g+ gl‘/iG% + g1V3G2Dz + g1V2G§1 (B—65)
Sitio B3
Gy = go + 9oV G3y + 9oV Gy + 9oV G, (B-66)
G33 =Ygo+ QOVG33 + gOVG337 (B-67)
G55 = go + 9oV GE + 9oV G5, (B-68)
su usa nuevamente la ecuacién (2 — 90) para encontrar G4y, GS,.
Gy = 9oV Gy + 9oV G, (B-69)
G5 = 9oV GSs + 90V G5, (B-70)

Para enviar todo al sitio B3, es necesario encontrar la funcién de GZ, y sus interacciones con
los primeros vecinos. Para esto, reemplaza (B-69) y (B-70) en (B- 66) (B-68), respectiva-
mente. Reemplazando (B-69) en (B-66).

G?S = qo + gOVG% -+ gOV (90VG332 + g()VGA) —+ gOVGBS? (B—?l)
Gis = go + 9oVGE + V2GE + g2V Gy + VG, (B-72)
G (1= g3V?) = go+ 9oV Ga + g V2GE, + gV GE, (B-73)

9o + 9oV GE + 2V2GE + g VGE,

B-74
e , (53-74)

A _
Gz =
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ahora (B-70) y (B-68)

GS = g0+ 9oV (9oVGo + gV GS3) + gV G,
Gl = go + G V?GH, + V2G5 + 90V G,
G5 (1= goV?) = go + VG + gV G,

_ 9+ @VPGH + gV G

C

Se reemplaza (B-79) y (B-74) en (B-67)

o+ 9o V2GE, + gV G + goVGz%)

g
G?%:90+90V( 1_92V2
0

90 + @V2GE + goVG?g)

1%
T ( 1—ggV2

ap _ 90~ 9oV + 205V + 295V2G iy + 295VEGE, + g5V G,
33 — 1 — 9(2)‘/2 ’
G — RV2GE, — 200V2GE = go — gaV? + 203V + 2g5V3GE, + g3 VPG,
Gay (1= 3g5v°) = go — gav® + 293V + 20V3GE, + g VPG,
9 — V2 + 205V | 200V°GE | gVIGH
1 - 3212 1-342V2 " 1-38V2

GE =
Se multiplica y divide la segunda y tercera fraccién por: g — gaV? + 2¢*V .

90— V2265V g0 — V> +295V  2g3V°GH

a5 =
% 1 — 3g3V2 1—3g3V2  go—gaV?+ 290V
L G0 gV +298V  gVEGE
1—3g5V2  g§—ggV2+ 295V
entonces:

G = g1+ g ViG% + g1 VG,
Sitio BO
Géﬁ = 4Jo + g()VGODO + g()VGoAl + g()VG(%,

Go = g0+ 90V G + 90V G,
GE = g0+ gV G + gV G,

su usa nuevamente la ecuacién (2 — 90) para encontrar Gy, G&.

G = 9V G + 90V G,

(B-75)
(B-76)
(B-77)

(B-78)

(B-79)

(B-80)

(B-81)
(B-82)

(B-83)

(B-84)

(B-85)

(B-86)

(B-87)

(B-88)

(B-89)
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GE = gVGE + VG, (B-90)

Para enviar todo al sitio D0, es necesario encontrar la funcién de G y sus interacciones con
los primeros vecinos. Para esto, reemplaza (B-89) y (B-90) en (B- 86) (B-88), respectiva-
mente. Reemplazando (B-89) en (B-86).

G = go+ 90V GE + 9oV (90VGE + VG + 90V G, (B-91)

G = 9o + VG + gV2GH + gaV2Go + 90V Gy, (B-92)

Gio (1= g5V?) = g0+ 9oV Gy + g VG + g0V G, (B-93)

GOAO _ go + g()VG 1+g§V‘2/G£’1 + g()VGOO (B_94>
- g

ahora (B-90) y (B-88)

G 00 = 90+ 9oV (QOVGm + QOVGoo) + gOVG007 (B‘95>

Goo = 90 + 5o V?Go) + goV2Giy + 90V Gy, (B-96)

GOEO (1 - V2) =go+ goV G()D1 + gOVGo 5 (B-97)
g 90+ %V?GH + 9V G

GOO 1 — g(Q]VQ ) (B—98)

Se reemplaza (B-98) y (B-94) en (B-87)

9o + @V2GE + VG + goVGoo)

GgJ—QOﬂLgoV( a7
0

go + 2V2GE + gVGE
+gOV( = _;%VQ 0 ) (B-99)

9o — GeV? 4+ 2g2V + QQSVZG% + 2g3V3GE + ggsz{%

Goo = 2V (B-100)
G — 2V2GE — 2g0V2G'oo = g0 — GV* +2¢2V + 2¢3V3GE + 2VGE, (B-101)
Goy (1= 3g5v*) = go — gov” + 295V + 200 VPG + 9oV Gy, (B-102)
b _ 90— @V2+ 205V 260VGy | g5V (B-103)

00 1—3¢V? 1—-3¢V2  1-3¢V?
Se multiplica y divide la segunda y tercera fraccién por: go — g5V? + 2¢V .
ap _ =RV 20V go— @V 263V 2g5V°Gy

% 1—3g3V? 1=3g3V2  go—gaV2+ 290V

_ V2 2 QV 2V2GB
Rl i o> 0o (B-104)

1-3¢3V2  gs— gV + 253V
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entonces:

G = g + g ViGE + g VaGE

Sitio B1

Gl = g0+ 9V GY + 9VGiy + 9oV G,

GT = g0+ VG + gV Gy, + 90V G,
Gl = g0+ 90VGH + gV G,

Volvemos a utilizar la ecuacién (2 — 90) para encontrar G, G .

G4y = VG + gVGE,

G1o = 9oV Gy + 9oV Grpy
Se reemplaza (B-109) en (B-106).

G = g0+ 90V (gVG + 9V GR) + 9VGY + gV GY,

G
G (1

A _
G =

= go + G2V2G + g2V2GE + g0V GE + gV GE,

— g3V = g0+ gV G + gV GE + 9V G,
go + g2V2GE + g VGE, + gV GE
1— ggv? '

Ahora (B-110) en (B-108).

G = g0+ 90V (9VGH + 90V GR) + VG
G = g0 + gV?GE + VG + g0V G

GY (1

E _
Gll_

—9eV?) = g0+ @V?Glh + VG
90 + 95V?GTy + 90V G
1—gdv?

se sustituye (B-114) y (B-118) en (B-107)

Gﬁzgo+90V(

D _
Gll—

9o + V3G + g0V GY, + gV GE
1— g2V?2
go + 9V°Gh + 90V Gy
1—ggVv?

"‘Q()V(

go — GeV? 4+ 202V + 2g2V2GE + 2g3V3GE + g V2GE + goVGE, —

) + gOVG1D27

1—g2V?

V3G,

(B-105)

(B-106)

(B-107)
(B-108)

(B-109)

(B-110)

(B-111)
(B-112)
(B-113)

(B-114)

(B-115)
(B-116)
(B-117)

(B-118)

(B-119)

(B-120)
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GD — RVPGH —205VPGH = g0 — oV + 20V
+203V3GH + 2V2GE + gV GE, — g2VEGE, (B-121)

G (1= 3g50%) = go — ggv* + 295V + 203V Gy + g3 VG + 0V Gy — go VPG, (B-122)
G @VP 20V 29VPGT, | VPG | (90V — VPG

G B-123

11 1 —3g3V?2 1 —3g3V?  1—3g3V? 1—3g2V2 ( )
Se multiplica y divide la segunda y tercera fraccién por: g — goV? + 2¢*V .
o _ 90 =%V +26V o~ gV* + 265V 203V3GS,

1 1 —3¢2V?2 1—3¢g2V2  go— giV?+ 29V

L@V GVIGH g0 — VI 265V (90V —VIGE )
1 —3g2V?2 g8 — g3V +2¢3V 1 —3g2V?2 1—3g2V2 7’
entonces
Gh = g1 + g ViGE + ) VsGP + g1 VLGP, (B-125)
Sitio 2
Goy = 9o + 90V G35 + 90V Gy + g0V G5, (B-126)
G5 = g0+ 90V G35 + 90V Gy + 9V Gh, (B-127)
Gl = go + 90V G5 + 90V Gy, (B-128)
Volvemos a utilizar la ecuacién (2 — 90) para encontrar Gis, GL.
Gos = 90V Goy + 9oV G, (B-129)
Ghy = 90V G35 + 9oV Gy (B-130)
Se reemplaza (B-129) en (B-126).
Gih = go + 90V (9VG3, + 90V GER) + gV GE + 9oV G5, (B-131)
Goy = go+ gV2Goy + gV2Ghy + 90V G5 + 9oV G, (B-132)
G (1= g5V?) = go + g3 V>Gay + 90V Gy + 90V G, (B-133)
2ViGE, VGE VGE
Gi = 9o+ GoV "Gz + 902 ~22 T 90V Go (B-134)
Ahora (B-130) en (B-128).
Gy = go+ 90V (90V G + 90V Go3) + 90V Gy (B-135)
G = go + 95 V?Go + gV2GE + 90V G, (B-136)
G5 (1—ggV?) = go + g3 V?GH + 90V G, (B-137)
2v2GD VGD

GE, = 9o+ G5V "Gz + goV Grgy (B-138)

1— g2V?
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se sustituye (B-138) y (B-134) en (B-127)

GzDz =go + goV

(90 + goVQGgs + QOVG + gOVG22)
V2
90

V26D VGE
+gov(g°’“70 _;;f” ”) GVGD, (B-139)
0
ab — GV? + 295V + 295 V2GE, + 2g§V3G23 + @V GE, + 90V GH — ggV*GE
2V2 )
90

(B-140)

Gh — gV?Gl —205V2GE = g0 — oV + 240V
+ 293V3G23 + gOVZGfg + g()VG gSV3G§)1, (B-141)

G (1 — 3g3v 2) = go — gov? + 202V + 263V3Go + gaV2GE, + gV GE — gdVPGE,,  (B-142)
90— V> +20V | 20V3GE | ggVPGEH | (90V — gVP)Gh

G = : B-143

2 1-3g2v2 1-3¢g3V2 " 1-—3g3V2 1—3g2V2 ( )
Se multiplica y divide la segunda y tercera fraccién por: gy — gaV? + 2¢*V .
G _ 9= 0V + 20V | go = goV" + 265V 208V3GE,

2 1=3gv? 1—-33V2 gy —gaV?+ 290V

L gVEH2gV gVPGn g — 6oV + 265V (90V — g5V)Gy (B-144
1—-3¢3V2 g —gV2+2¢3V 1 —3g2V?2 1—3g2v2 7

entonces
Gy = g1 + g ViGy + g VaGay + 1VaGyy (B-145)
Sitio B3
Gis = go+ 90V Gy + 90V Gy + 90V G5, (B-146)
G = g0+ 90V Gl + 90V G, (B-147)
Gz = 90+ 90V G5 + 90V GE,. (B-148)
su usa nuevamente la ecuacién (2 — 90) para encontrar G4y, GL,.
Gy = g0V Gz + 9oV G5, (B-149)

Ga = 90V GE + g VGE,. (B-150)
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Para enviar todo al sitio B3, es necesario encontrar la funcién de G y sus interacciones
con los primeros vecinos. Para esto, reemplaza (B-149) y (B-150) en (B-146) y (B-148),
respectivamente. Reemplazando (B-149) en (B-146).

Gis = go + 9oV Gay + 9oV (9VGi + gV Gis) + gV GE, (B-151)

G5 = g0+ 9V Gy + go VG + gV Gy + 9oV G, (B-152)

Gy (1= g0V?) = go + 9oV GE + VG + oV G, (B-153)
go + g()VG —|— g V2GD + g()VG

G?B — 33 0 V2 32 33 (B—154>

ahora (B-150) y (B-148)

G = g0+ 9oV (9V G5 + 9V G5) + 9V G3, (B-155)

Gy = go + 5o V?G3y + g5V2Gg + 90V G, (B-156)

G3ES ( - Vz) = go + gov GgDz + gOVG33a (B—157)
2D

GE =% i G;;QOVGS?Z (B-158)
— 9%

Se reemplaza (B-158) y (B-154) en (B-147)

o+ 93V2GD2 + goVGE, + QOVG33)

D _
Gi3 =90+ gV ( —g@v?

go+ g VQGD + gV GE,
+ g()V ( 0 322V2 ) (B'159>
90
Gh — go — gaV? + 203V + 2g§V26; 2+ 2g3V3GE, + goszf3 (B-160)
G — goV2G3; = 203V2Gg = g0 — g5V2 + 205V + 203V Gy + g5V Gi, (B-161)
Gy (1= 3g50%) = go — gov* + 205V + 203V G, + VPG, (B-162)
ap %V +20V  26V°Gy | VG (B-163)
5 1—3g2V?2 1-3g2V2  1-3g2v?’
Se multiplica y divide la segunda y tercera fraccién por: g — goV? + 2¢*V .
b _ 9 GV2+202V g0 — g3V +2¢2V  2¢3V3GE,
% 1— 332 1—-363V2 gy — gaV?+ 290V
_ 21 9,2 2172B
B 14 e U S W) TN
1 =3V 9% — 9V?+ 29V
entonces:

G5 = g1 + g ViGE, + g1 V3G, (B-165)
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Terminada la primer decimacion el sistema se reduce a la siguiente forma.

Figura B-3.: Primera decimacion de la nanocinta de grafeno tipo brazo de silla con sitios
renombrados y sus nuevas energias de acople Vi, V5, V3 v su nueva funcién de
Green ¢;

Realizamos una segunda decimacién, para esta llevaremos la informacion de los sitios F1,

F2, F3 y F4 a los sitios H1, H2, H3 y H4 respectivamente.

Se recurre nuevamente a la ecuacién (2-90) para encontrar las funciones de los nuevos sitios.

Sitio H1

G{{l =g +nVs (91 +91V30ﬁ) +gl‘/lG{é> ( )

G11 = g1 + g1V + giViGLL + 1 ViGH, (B-167)

G — iV = g1 + g1V + 1 ViGH,, (B-168)

Gl (1= 1V5) = g1 + g1Vs + 1 ViG, (B-169)
v _ g1 tgiVs  gViGH)

= B-170
R N (B-170)
donde
g+ giVs
_ = = B-171
RIS ( )
por lo cual
91V1G11%
Gi = =12 B-172
11 g2 + 1 — g%‘/éga ( )
Multiplicamos y dividimos la segunda fraccién por, g; + g3V
g1+ giVs g ViGh,
Gl = g, + , B-173
NEPTT T RVE g+ gV (B-173)
con
@V
——— =V, B-174
ntgVs (B-174)
entonces

Gy = g2 + 92VaG1y (B-175)
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Sitio H2

G5y = g1 + pVAGS, + 1 VeG4 1 VG,

Ghy = g1+ 1 V3G,

G = g1 + 1 ViGE + g VaGl + i Vs (91 + 91 VaG3y)
Gl = g1 + g ViGH + g\ VoGl + g2Vs + ¢?V2GH,

GH — GVEGH = g1 + ) ViGhy + g1 VoGS + V5,

G (1= g V5) = g1 + giVa + 1 VAGS, + 1 V2 G,

ai _0taVs gt giVs gVi oy otaVs gils
2O -gtVE 1= giVE g+ giVs P 1= gV g+ gtV

donde
g1Va

g1+ 9iVs

entonces

G = go + g VAGH + o VEGEL.

Sitio H3

G = g1 + ¢\ V3GE + g1 VoGl + g1 ViGH
Gy = g1+ 91V3G4

= Vs,

Gl =91+ 91Vs (a1 + 1 V3GE) + 1 VaGll + 1 ViGE,

Gy = 01 + g1 Vs + GIVE Gy + 91 VoG + 1 ViGE)

G% - Q%%QG% =01+ Q%VB + 91VQG3{2 + 91V1G31,{1

G (1= g V5) = g1 + 9iVs + 1 VaGis + 1 ViGY)
v ntgVs gt giVa gV oy g t+gVs gV
BU1—gVE  1-gVE g+ gV P 1—giVE g1+ giVs

G?{{s = g2 + 92V5G§12 + gszi

Sitio H4

G = g1 + g ViGLs + Va6,

sz; =01+ 91‘/:%(;517

G =91+ 0ViGE + Vs (91 + 91VaGL)

Gl = g+ 9 AGE + giVs + i VI G,

Gl — giViGY, = g1 + i ViGis + g1 Vs,

Gl (1= giV3) = g1 + aViGHS + g7 Vs,

H_ 9 + Vs g1+ 9iVs ' aVi o
M- gvE 1 -gVE g+ Vs
GY = g2 + 2 ViGi.

H
G34
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Finalmente tendremos el sistema decimado de la siguiente forma.
P ﬁ
J——\'\d _(\, ;_'(\,/_Q, /_ R
L j 1 2 3 4 ‘Ng
2

Figura B-4.: Nanocinta decimada con nuevas energias efectivas de acople V4, V5 y funciéon
de Green g

La figura B-4 muestra la forma lineal, correspondiente a la decimacién de una nanocinta de
grafeno tipo brazo de silla con dos anillos de longitud y uno de ancho.



C. Anexo: Decimacion de una nanocinta
de grafeno tipo Zig - Zag con dos
anillo de ancho y tres de longitud

A continuacién, se realizada el proceso de decimacién para una nanocinta de grafeno tipo
zig-zag, la cual presenta una longitud de dos anillos y uno de ancho que consta de dos anillos
de longitud, tal como se ilustra en la figura C-1

Figura C-1.: Nanocinta de grafeno tipo Zig Zag con un ancho de un anillo y dos de longitud.

Renombramos los sitios como en los anexos anteriores.

Figura C-2.: Nanocinta de grafeno tipo zig-zag con los sitios renombrados .

Ahora usaremos la ecuacién (2-90) para encontrar las funciones de los sitios A2, A4, B2 y
B4.

Sitio A2

G§42 =go+ QOVG§41 + QOVG§43 + g()VG%, (C-1)
Gay = goV Gy, (C-2)
Gas = g0V Gy, + gV G, (C-3)



67

Reemplazando (C-2) y (C-3) en (C-1).

Goh = g0+ 90V (90VGa) + 9oV (90V Gay + 9oV Gay) + 90V G, (C-4)

G 22 = go + 98V2G§42 + Q(Q)VQGAz + 9(2)V2GA4 + gOVG22a (0‘5)

G22 =go+ QQ(Q)VZG% + 90V2G§44 + gV G5, (C-6)

G?z - 290V2G§42 = go + gOV G§4 + QOVG227 (C‘7>

Gy (1= 203V?) = go + g3 V?Gay + 9oV G, (C-8)

A go 90 2 ~A B )

Gy = 1— 242V + 1— 293‘/290‘/ Goy + 1_—922)2 242V VG, (C-9)

donde

@Vi=r, (C-10)
90

9 _ -11

1 _2gvz P (C-11)

entonces

G’242 = g5+ g57'G‘244 + g5VG§2. (C-12)

Sitio A4

G4 = g0+ goVGis + g VG + gV GE, (C-13)

Gf:a = goVG44, (C‘14)

Reemplazando (C-14) y (C-15) en (C-13).
G =90+ g0V (QOVG4A4) + g0V (QOVsz; + g()VGA) + VG,

(C-16)
G =90+ @V>Giy + VG + V?Giy + 90V G, (C-17)
G44 = go + 29§V2G44 + gOVQGZ‘Q + gV Gy, (C-18)
G44 — 2g0V2G44 - g() + gov G + gOVG44, (C—19>
sz; ( 290V2) =go+ goszfQ + QOVG44> (C-20)

A go go 2

G44 - 1 _ 298‘/2 + 1 _ 29(2]V2gov G42 _'_ T‘/QVG44’ (C-Ql)
entonces
G4 = g5+ gs7G4, + gsVGE,. (C-22)
Sitio B2
G5 = 9o + 9oV GH + 90V G5 + 90V Gy, (C-23)
GBl - 90VG22, (C_Q4>

Gy = 90V GE + 90V GE,. (C-25)
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Reemplazando (C-2) y (C-3) en (C-1).

G2 = g0+ 90V (9oVG5) + 9oV (90VGH + 9V GE)) + g0V Gy,
Gy = go+ gV2GE, + g0V2G5, + go V2G5, + 9oV G,

Gy = go + 205V2Gh, + 9oV Gy + g0V Gy,

Gy — 29(2)V2G32 = go+g3V? Gy + 90V Gy,

Gj232 ( - 293‘/2) = go + gOV G + QOVG227

90 90
1 —2¢2V?2 +
entonces

G% = 2V290V2G24 + VG12427

1—2 22

GB = g5 + gs7GE, + gV G,

Sitio A4

GE = g0+ gV GE + goVGE + gV G,

Gg = QOVG447

G5 = goVGE + g VGE.

Reemplazando (C-14) y (C-15) en (C-13).

Gy = g0+ gV (QOVGﬁ) + goV (QOVGﬁ + QUVGB) + QOVGf47
GB = g0 + 2V2GE + 2V2GE + 2V2GE + gV G4,
G = 90+ 200V2GE + g0 V2G + 9oV Gl

G —29V2GE = g0+ g5V Gl + 90V Gy,

GE (1 —-2g5V?) = go + gaVPGH + 90V Gy,

Yo 9o 2 B 90 A
GB = VoG ——=VG
44 1 - 293‘/2 + 1 . 298‘/290 42 + 1 . 293‘/2 44>

entonces

Gﬁ = g5+ g57'Gf2 + g5VGf4.

Terminada la primer decimacion de nuestro sistema, adquiere la siguiente forma.

T

010 OCZ
L - v "
@ T @02

B

Figura C-3.: Nanocinta de grafeno tipo Zigzag en su primera decimacién, con nuevo acople

7, funcién de Green g5 y sitios renombrados.



69

Ahora se procedera a decimar el nuevo sistema obtenido, para esto se seguird usando la

ecuacion (2-90) en los sitios C1, C2, D1 y D2.

Sitio C1

Glcl =05 + 95VG1D1 + g57'G102,
G = gsVGS + g5,

reemplazando (C-44) en (C-43)

G$y = g5+ g5V (g5 + gsVG) + 957G,

GC — 2V 2 2GC GC
n=95s+qV +gsv°G + 957Gy,

GH(1— g2V?) = g5 + g2V + gs7GS,
c _ 95+952>V 95TG?2
Tl-gvr gV
c_95+gV g+ gV 957G
U122 1 g2V2 g5 4 g2V

donde

g5+ g3V

W = Y6,
gsT — 7

gs + g2 7

entonces

G101 =gs + gﬁTzGlcg
Sitio C2

GgQ = g5 + 95VG2DQ + g57'G201,
G2DQ = g5VGg2 + gs,

reemplazando (C-54) en (C-53)

GS, = g5+ g5V (g5 + gsVGS) + 957G,
GS = g5 + GV + g3’ GS + 957G,
Go(1— giV?) = g5 + g2V + gs7GS),

gs + 952,‘/ 95TG§J1

1—ggV?  1-giV®

g5+ 2V g5+ g2V gs7GS
1—ggV2  1—-ggV2gs+ g3V’

c _
G22_

c _
Gy =

(C-45)
(C-46)
(C-47)

(C-48)

(C-49)

(C-50)

(C-51)

(C-55)
(C-56)
(C-57)

(C-58)

(C-59)
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entonces
GgQ = 0s —+ 967-20201- (C—60>

El sistema decimado totalmente queda de la siguiente manera.

Figura C-4.: Nanocinta de grafeno tipo Zig - Zag decimada con energia de acople 7 y funcién
de Green gs.



D. Anexo: Decimacion de una nanocinta
de grafeno tipo Zig - Zag con tres
anillos de ancho

A continuacién, se efectuard la decimacién para una nanocinta de grafeno tipo zig-zag, con
una longitud y ancho de 3 anillos, tal como se ilustra en la figura D-1

Figura D-1.: Nanocinta de grafeno tipo Zig — Zag con acoples V, longitud y ancho de 3
anillos

Para facilitar el proceso de decimacién, se renombraréan los sitios tal como se ve en la figura
D-2

Figura D-2.: Nanocinta de grafeno tipo zig-zag con sitios renombrados y energias efectivas
\Y

Se emplea la ecuacion (2-90) para encontrar las funciones de los sitios A1, A3, A5, B1, B3,
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B5, C1, C3, C5, D1, D3 Y D5.
Sitios Al

G = g0+ 9V Gl + 90V Gy, (D-1)
Gio = 9o + 90V G + 90V G, (D-2)
Giy = 9oV Gl + gV GTy + 0V G, (D-3)
GTy = 90V Gio + 9V GT), (D-4)
Gy = 9oV G + 9V Gy, (D-5)

remplazamos (D-4) en (D-2)

Gio = 9V Gii + g0V (9V Gy + 9V GT) (D-6)

G = VG + V3G + g2ViGE, (D-7)

Gfo V2Gfo = gOVGll + 90V2Gﬁ, (D‘8>
VGA VZGB

oA — 90V 90 11 D-9

10 1—9(2]V2 + 1_93‘/27 ( )

ahora reemplazamos (D-5) en (D-3).

Gy = gVGi + 9oV (9VGH + 9oV Gis) + 90V G, (D-10)
G1142 = QOVGH =+ 90V2G{31 + 90V2G142 + QOVG137 (D‘11>
G4 — 2V2G = VG + g2V2GE + gV G, (D-12)
2172, B
GA = gV G + gOV 2GV12+ QOVGB’ (D-13)
0

Reemplazamos (D-9) y (D-13) en (D-1)

VG + g2V2GEE VG + ¢2V2GEE + VG
Gy = g0+ 90V (go i 5‘0/2 “) + g0V (go —— e & 13) . (D1
G1141 - QVQGfl = go = gov2 + 290‘/121Gf1 + 293‘/3011 + 90V2G1437 (D‘15>
Gﬁ 390V2Gi41 =090 — 90V2 + 298V3Gﬁ + 98V2G1143> (D‘16>
_ 3v2 _ 3v2 2 3v3 _ 3v2 2v2
Gﬁ _ 90 9(; _ i 9o 9(; . 90 _ 90 g(; iy 90 — {137 (D—17)
1—-3g5V 1-3g5V?* go— gOV 1 =395V g0o— g3V
donde
_ 3v2
90 BZOVQ — g10, (D-18)
0
293‘/3
#S’V? = wi, (D-19)
2v2
90 = s, (D-20)

go — QSVQ
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por lo cual,
G1 = g10 + g1ow1GT1 + grow2G1s. (D-21)
Sitio A3

Gis = g0+ 90V Giy + 90V G4y, ( )
G32 = 90VG33 + 90VG33 + 90VG§417 ( )
G4y = 9V Gas + 9oV GE + g0V G, (D-24)
G = g0V Gy + g0V G, ( )
GY = gV Gy + gV GE, (D-26)

Sustituyendo (D-25) en (D-23)

Giy = 9oV Gis + 9oV (9oV Gy + gV G3y) + 90V Gy, (D-27)

Gy = gV Gy + g2V2Ga + g2V2GE + gV GY, (D-28)

G4, — 2V2GE, = gV Gy + g2V2GE + gV GY, (D-29)

Giy (1= ggV?) = goVGay + VPG + gV G, (D-30)
2772, B

G§42 _ goVG + QOV G33 + 90VG (D_gl)

—qve
reemplazando (D-26) en (D-24)

G4y = 90VGis + 9oV (90VGEy + 90V GE) + 90V G, (

Giy = qoV Gy + goV2G5, + VPG + 90V G, (

Gay — 2V2GE, = oV GEy + g2V2GE 4 ¢V G, (D-34

Giy (1= gV?) = gV Giy + gV Go + 9oV G, (

90V Gis + g3V2GE + 90V G4 (
1—ggV? ’

G34 -

ahora se reemplaza (D-31) y (D-26) en (D-22)

VG + g2VAGE + gV GE,
G?3:90+90V<g0 33 T 90 33 1 90 )>

1 - ggV?

0VG33 + 92V2GB + 90VG35>

+ g0V ( — (D-37)

Giy (1= g3V?) = go — giV? + V2G4, + g3VEGE + 2V2G4 + gtV2Gi,
+ g5V GE + 90V2G3A5’ (D-38)
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Gay (1= 365V?) = g0 — g5v® + 2000° G5 + g5v° Gy + go VG (D-39)
Se multiplica y divide par gy — ggV?
A _9—%V:  go—%V? 20V 5 g0—%V?  gV? A
B3¢V 136V g — V2T 13V g - gV
g —@V:  gV?

+ : G4, (D-40
1 . 393‘/2 go — ggv2 35 ( )
entonces:
G’343 = g0 + grow1GE + growa G + g1ow2G§45- (D-41)
Sitio A5

Gss = 9o + 90V G + 90V Gy, ( )
Gis = 90+ 90V G55 + 90V GE;, ( )
Gy = 9oV Gy + 90V GE, + 9oV G, (D-44)
G = 90V G + 90V GE, ( )
G5y = 90V GE; + oV Gy, ( )
remplazamos (D-45) en (D-43)

G = 90V Gis + 90V (90V Gis + 90V GE) (

G = 9oV Gy + 93V G + g0V G5, (

Gis — 9VGi6 = oV Gis + 9o V2GEL, (D-49)

90V G BV*G (
1—ggV?  1—ggV®

ahora reemplazamos (D-46) en (D-44).

A _
G56_

GEy = 9oV Gis + 9oV (9VGE + gV GLY) + 9V G, (D-51)

G2, = VG + GV2GE + g2V2GE, + g0V Gy, (D-52)

Giy — GV2Ghy = gV Gy + VG, + 90V G, (D-53)

Gh = 90V G55 + 9oV G + 90V Gy (D-54)

1—ggVv? ’

Reemplazamos (D-50) y (D-54) en (D-42)

G5 = g0+ 9oV (goVCi?iZ(%géZQG%) + g0V (gOVG?S - fgj/;g‘% i gOVG?:S) 5 (D-55)

Gy — gaV>Giy = g = gaV* + 200V Giy + 200V GE, + gg VPG, (D-56)

G — 300V Gis = g0 — g0V> + 200V GE + g3V G, (D-57)
a4 _90—%V:  go—g@V? 26V’ 5 go—@V: gV (D-58)

— _l’_ . . ,
T1-3gV2 133V go—gaVE T 1-3gV? go— gV
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entonces,
Gé45 =010+ 910W1G5B}, + g1ow2G?3. (D-59)
Sitio B1

GT = g0+ 9V GT + 9oV Giy + g0V G, (D-60)
Gy = 9V G + 90V G, ( )
GE = gVGE + QOVG‘fQ, (D-62)
Gio = 90V G + 90V G, ( )
Giy = 9oV Gy + 90V G, ( )

reemplazando (D-64) en (D-62)

VGE
Gl = 0V Gy + 90V (90V G + 0V G) + 1 7. (D-65)
0
g VGE
Gy = goVGT + VG + VG, + O_ 92‘1/327 (D-66)
0
gV GE
G% ( gOVQ) = gOVGll + 90V2G11 + 0_ 92‘1/327 (D-67)
0
B goVG + ggVQG’l“l g0V GE
D-
ahora (D-63) en (D-61)
Gy = 9oV GT + 90V (90V Gy + 9oV GR) (D-69)
Gy = VG + V3G + V2GR, (D-70)
Gl (1= gaV?) = gV GTy + ga VG, (D-71)
GWVGE + 2V2G,
Gﬁ) 0 11 8‘0/2 11 ’ (D—72)

reemplazando (D-68) y (D-72) en (D-60)

V 2v2 A
Gﬁ:go—l—g()VGflJrgOV( VG + % G“)

A
G@VGE + 2V2G4, 9V GE
Vv =2 D-73
o (( 1— g5V i—ge)) O

GE — 2V2GE = gy — g3V + VS — g3V3GS + g2V2GE + g3viay
+ 2V2GE 4+ g3V3GY + 2VEGE, (D-74)
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Gh (1=3gV?) =go95V> +

Se multiplica y divide por gy — gaV?

+ (90V — goV?) GY) + 205V3GH g VPG,

5 _ 90—%V? 90— g%V® gV - 90V3 BV 203V 4
N1 —3¢3v2 " 1-3¢3V2 gy — g3V?2 1— 3g(2)V2 go — GV? u
| v
go — 93‘/2’
donde
gV — g V?
T T AyT =W
9o — QOV
entonces

G2 = gi0 + G10wsGY) + g1ow1 Gy + growa Gy
Sitio B3

G = go+ 9oV GE + 9oV Gy + 9oV G5,
G5 = 90V G + 9oV G + 90V G,

Giy = 90V G + 9oV G,

GP = gVGE + goVGE + g0V Gy,
G?z; = QOVG34 + QOVG337

reemplazamos (D-83) en (D-82)

GB = g()VG% + g0VG3B5 + gOV <90VG334 -+ g()VG?:g) s

G 0VG33 + g()VG _I_ ggV2G31 + gQVQG%,
— B VGE = 9oV GE + VG5 + gtV G,
QOVG33 + QOVG35 + gaV2Gi

2V2 )

reemplazamos (D-81) en (D-80)

G = gVGE + 9oV Gy + g0V (9V G + 90V Gy)

G32 — gOVG33 + gOVG _I_ ggV2G32 + 90V2G1343,
G3Bz - V33G§2 QOVG33 + govG:ﬂ + 90V2G§437
90V G+ 90VG31 + ga V3G

2v2 4

B
Gy =

(D-75)

(D-76)

(D-77)

(D-88)
(D-89)
(D-90)

(D-91)
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Reemplazamos (D-87) y (D-91) en (D-79)

G??,ZQOﬂLgoV(

G?% - QSVQG% = 9o

gV GE + QOVG31 + 90V2G§43

)

90oVGE + gV GE + g5 VG
+90V( 0 33 g() 0V2 90 33

) + g0V GS;,

— @V + G VG + g VPG + g Vi,

+ @VPGE + VPG + gaVEGE + g0V GS — gaVEGSs,

Gl —39V?G5 = go — gaV2 + V> GE, + 295V G+

90V2 (G?]i

5 90— 90V: g—-gV?  gVv? geV?

: G5B +
BT I-3ggVE T 13V gy — gV
L 9= gV gSVQGfs) 90

390V2 g0 — V2
QOV gg’vg

1 —3g2V?2 . go — gaV?

entonces

G33B = g0 + giowags1 B + giow1 Gz D + giowaGis3 B + giowsGasC

Sitio B5

G2 = go + 9V GS, + 90V GE + 90V G,
GE = g VGE + gV G,
GE = 9oV GE + gV Giy + gV GE,
G5 = 90V GEs + 90V G,
0?4 = g()VGf% + QOVGEi>
reemplazando (D-101) en (D-99)
G5 = 9oV G35 + 9oV (90V G + 90V G5) + 9oV G,
G5y = 9oV G5y + g V2Gis + g V2G3, + 9oV G,
Ggl ( - 98V2) = 90VG + QSVQGA5 + g()VG53,
9V GE + goVZG% + 9VGE
S CEE
ahora (D-100) en (D-98)

G54 -

G = 9VGE + 9oV (90V GEs + 90V Giy)
G = goVGE + gV Gas + VPG,

go — gov2

(QOV gov3) G?% ’

C
G337

(D-92)

(D-93)

(D-94)
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Gy (1= gaV?) = 9oV G5 + g VG, (D-108)
wVGE + g2Vv2Ga

R e (D-109)

reemplazando (D-105) y (D—109) en (D-97)

2V2
90

GE = g0+ goVGS, + g0V (

gV GE + gQVQG + gV GE
+ gOV ( 9 8V2 )

GE — gV2GE = g0 — g0V2 + 0oV — VPG5 + gV GE + g3V G
+gV2ag + gViGE + 9oV Gy, (D-111)

(D-110)

G (1=3g3V?) = go g0V + (90V — g0V?) G&y + 290V Gis + o VG, (D-112)
Se multiplica y divide por gy — ggV?

59—V g0—9V? 9V -aV® ¢ L 90— @V? 2gV3

= . . GA
T1-3gV2 133V go—ggV? T 1-3ggV2 go—ggV?

2V2G?5

2, (D-113
9o — 90V2 ( )
entonces
GE = g10 + g1owsGSs + grow1 Gy + growa Gy (D-114)
Sitio C1

G = g0+ gV GT + 9oV Gy + g0V G, (D-115)
G% = QOVGH + QOVG107 ( )
GS$, = goVGS + gV GE, (D-117)
Gl = 90V G + 90V G, ( )
Gl = 9oVG + 9V G, ( )

reemplazando (D-119) en (D-117)

VGS.
G = gV GS + 90V (90V G + 90V G%) + f(’_—f‘%, (D-120)
0
gV GS.
G = gV Gh + g V3Gh + g V3G, + 10_—92‘1/327 (D-121)
0
gV GS.
GS, (1= g2V?) = goVGS, + g2V?Gh + 0_ IR (D-122)
0
212D C
G% _ gOVG +g0V Gll + g()VG13 (D_123)

—gV? 1—ggV?’
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ahora (D-118) en (D-116)

G = gVGH + 9oV (90VGH + 9V GY)
Glco = gOVGll + 90V2G1D1 + 9(2)V2G1CO7

G% (1 - ggv2) — gOVGll + g2V2G1D1,
9V Gh + g VG
1—g2v2 ’
reemplazando (D-123) y (D-127) en (D-115)

C
GlO

goVG + gSVQGﬁ

)

v (( WV G, + 2V2GP

21,2
—qV

VGE.
+ 90 213 :
1—90V2

Gh = 90V2GH = 90— g3V + 9oVil — VPG + gV2GH + VPG
+ VG + gVEGT + VG,

GG (1=3g3V?) = g0 — gaV> + (90V — gaV?®) GH + 200V G g VG,

Se multiplica y divide por gy — gaV?

go —gV: g —gV? gV —gV?

Gh = + :
13V 1 =36V go - VP

donde
gV — QS’V?’
do — 90V2

entonces

:wS

G101 = g10 + 910w3Gf1 + g10w1G1D1 + g1ow2Glcg
Sitio C3

GS = g0+ 9oV GS, + g0V GS, + gV GE,
G, = gV GS + gV GS, + gV GE,

G = 90V G + 90V GE,

Gy = 90V G + 9oV GS, + 9oV Gy,
G34 = QOVG34 + 90VG33>

go—gS’VQ. 203V° oo
390‘/2 9o _90V2 "
%V?Gy
go — QOVQ’

(D-124)
(D-125)

(D-126)

(D-127)

(D-128)

(D-129)

(D-130)
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Reemplazamos [D-138] en [D-137]

G5 = 90V G5 + 9oV GSs + g0V (90V G5, + 90V GRy)
G5, = 9oV G5 + 90V G + g V2GS, + gV GE,
G5, — RV°GS, = 9oV GS + 9oV G + V3G,

_ gVGS + gVGS + g2V2GE,

C
G = 1— g2v? ’

Reemplazamos [D-136] en [D-135]

G = 90V G5 + gV GS) + 90V (90V G5, + 90V GE)

G = 90V G + gV GS) + gV2GS, + VG,

GS, — 2VAGS, = VG + g0V GS, + g2 V2AGE,
gV G5+ VGS + 2V2GE,

C
Gz = 1— g3v? ’

Reemplazamos [D-142] y [D-146] en [D-134]

VG + g0V GS) + gaV2GE,
GS, = go + goV (90 33 T 9o¥ Y31 T 9o 33)

1 - ggV?
90V GSs + 90V G, + g V2GE,
1—g2v?

+gov<

G — gaV2GSy = go — AV + gaVGS, + gAVAGS, + gaV3GE,

+ @V2GG + VPGS + gaVEGE + 9oV GE — gaVPGE,

G5y — 39V2GSs = g0 — gaV2 + V2GS, + 295V Gh+

9 V* (G55 + (90V — g3V?) G,

¢ _ B9V G-V @V e L9 —@V? 2g3V°GH
B1-3g2V2 1 -3¢2V2 gy —gdV2 M 1 —3g2V2 gy — g2V2

+

) + g()VG

g —@V? @VGS go—ggV? gV — giv?

1 —3g2V?2 . go— V2 1—3g3V? ' go — GV?

entonces

G33C = g10 + g10w2931C + grow1G33D + g1ow2G33C + giowsGss B

(D-139)
(D-140)
(D-141)

(D-142)

(D-143)
(D-144)
(D-145)

(D-146)

(D-147)

(D-148)

(D-149)

(D-150)

(D-151)
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Sitio CH
GSs = go + goVGE + gV GSs + gV GE,,
G = 90V G55 + 90V GE,
GSy = 9oV G5 + 9oV GE + g0V G,
Gy = 90V GE + 90V G,
GE = 90V GE + 90V GS,,
reemplazando (D-156) en (D-154)
G5 = 9oV G55 + g0V (90V GE + 90V G5y) + 90V GS;,
GS, = 9oV G55 + gaV2Gis + 9o V2GS, + 90V G,
G5y (1= g0V?) = gVGSs + g VPGE + 90V G,
gV G + ggV2G5D5 + g VGS,
S
ahora (D-155) en (D—153)

¢ _
Ggy =

G = 9oV G55 + 90V (90VGE + 90V G)
Ggﬁ = QOVG55 + 90V2G55 + 90V2G5C67

G5 (1 - VQ) = gV G5 + g VG,
g()VG55 + gOVQG%

gV
reemplazando (D-160) y (D-164) en (D-152)

C
G56

VG + 2V2GE
G% Zgo—f—goVGfg-l-goV <90 90 55)

2172
— gV

gOVG55 + 90V2G5D5 + gOVG )

wav — gV

GS, — gaV2GS, = go — gV + 90V — gaVAGE, + V2GS, + VPG,
+ g V2GE + g ViGE + g VG,
G5C5 (1 — 3g3V2) =gy 9oV + (goV g0V3) GE +2g3V3GE + ggVQG%,
Se multiplica y divide por gy — gV
c_ 90—V g0-%V? 9V -gV® 5 g0-—gV: 26V
P32 13V gq—ggV? P 1 =3g3V? gy — gV?
90V2G5C3
Jo — 93‘/27

D
G55

(D-161)
(D-162)

(D-163)

(D-164)

(D-165)

(D-166)

(D-167)

(D-168)
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entonces
G5C5 =g+ 91093Gf5 + 910w1G5D5 + gmng%
Sitios D1

GP = go+ goVGE + goVGE,

Gy = 9o + 9oV G + 90V G,

GP = goVGE + gV GS, + gV GE,
Glco = g0VG10 + QOVGH,

G12 = QOVGH + QOVG12»

remplazamos (D-173) en (D-171)

Glo = 9V G + g0V (90V GTy + 90V GT)
GIO = QOVGH + QOVQG% + 98V2G1017
Gy — VG = gV GH + V2GS,
G’ﬁ] _ 90‘/6511 0‘/25;?17

1—gsV?2  1—g5V2
ahora reemplazamos (D-174) en (D-172).
G = VG + g0V (QOVGB1 + !JOVGD) + gV G,
G12 = QOVGM + 90V2G11 + 90V2G1D2 + QOVG13v
G?z V2G1D2 = QOVGH + QOVQGlcl + QOVG137
gOVGll + 90 V2G101 + QOVG13

Sk |

Reemplazamos (D—178) (D-13) en (D-182)

D _
Gy =

Gﬁ = go + gOV ( 2V2

21/2
— gV

G = gV*Gh = g = 90V2 +205V2Gh + 200VEGS + g VEGT,

GP = 3gV?GY = g0 — gaV? + 2g5V3GS, + g3 VPG,

ab g wV: G- @V 2gV° ¢ g -V gV?
e 390V2 1—3g2V2 gy — g2V2 —302V2 gy — giV?
donde
90 - gS’V2 .
293"/3
_— — W
—gvz
2v2
gO = Wa,

go — QSVQ

gOVGll + gosz%> TV (QOVGH + 90V2G1C1 + QOVG%)
90

D
G137

(D-178)

(D-179)
(D-180)
(D-181)

(D-182)

(D-183)

(D-184)
(D-185)

(D-186)

(D-187)
(D-188)

(D-189)
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por lo cual,
G = g0 + Grow1GS) + grow2 G-
Sitio D3

GE = g0+ 9oV G + gV GE,

G = 90V G5 + 90V G, + 90V GE,
GE = gVGE + gV GS, + gV GE,
G5 = 90V G+ gV G,

GS, = goVGE + 9V G,

Sustituyendo (D-194) en (D-192)

G = gV G+ 9V (9VGay + gV GS3) + gV Ga),
GE = goVGE + 2V2GE + V2GS + gV GE,
GSDZ ggszDQ = 90VG33 + QQVQGC + gOVGgla
G (1—ggV?) = gVGE + V2GS + 90V GE,
GV GE + géVQG% + g VGE

— V2 |

Gy, =
reemplazando (D-195) en (D-193)

G = gV Gi + 90V (9VGE + 9V GS;) + 0V GE,
GE = qVGE + 2V2GH + g2V2GS + g0V GE,
Gy — 9oV2Gy, = 9oV G + V3G + 0V G,
G (1= qgV?) = gV G+ V2GS + VG,
90V GR + g V>G5 + 9V GE

1— g3V ’

G34 -

ahora se reemplaza (D-200) y (D-205) en (D-191)

VGE + ¢2V2GS. VGEH
G%:%%—QOV(QO 337 90 33 1 90 )>

1 - ggV?

VGE +92V2GC + goVGL
e
0
GO (1= g3V?) = go — giV? + V3G + g3VEGS, + g2V2GE, + 2 V3G,
+ 9oV G5s + VG,

(D-206)

(D-207)
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Gy (1= 3g3V?) = go — gov® + 2g50°GS, + ggv* Gl + g VPG, (D-208)
Se multiplica y divide par gy — goV'?
p_ 9=V g—gV: 200V e go—%V gV
B33V 1-3¢3V2 go— V2 P 13V g — gV
g —90V: gV

D
2 G31

: GE. (D-209
+ 1—3¢3V2 gy —gdV2 % ( )
entonces:
G3D3 = g10 + glgle% -+ glongg‘l + g10w2G3D5. (D—210)
Sitio D5

G2 = go+ goVGE + 9oV GE, (D-211)
GE = gy + goVGE + goVGS., (D-212)
G = 90V G + gV GE, + 90V GE, (D-213)
G5 = 9oV G + 90V GS;, ( )
GS, = VG + gVGE,, ( )

remplazamos (D-214) en (D-212)

GR = goVGE + gV (90VGE + 90V GS) (D-216)

Gl = 90VGE + VG + g V3GS;, (D-217)

Gl — gaV°GE = goVGE + g3V GE,, (D-218)
5D6 _ QOVC;5Ds 9(2)V2G505’ (D-219)

1—ggV?  1—ggV?

ahora reemplazamos (D-215) en (D-213).

GH = 9VGE + 90V (90V G55 + 9V GE)) + 90V GE, (D-220)

Goy = 9oVGH + gV2G5s + oV2GE + 90V GE, (D-221)

GE — gaV>Gh = VG + VPGS, + gV GE, (D-222)

D 2772 C D

ab — 90V G5 + fo_vg;iz + 90‘/0537 (D-223)

Reemplazamos (D-219) y (D-223) en (D-211)

GE = g0+ 9oV (g‘]vﬁ%zgé?(;%) + gV (gOVG5D5 i f%_V;;% i gOVG5D3> ., (D-224)

GB — ggVPGh = g5 = g0V? + 203V2G i + 203V G5 + VPG, (D-225)

Gl = 3gV>GE = g0 — gdV? + 200V GSs + o VG, (D-226)
p_ 9=V g0-%V: 20V’ o 90-%V’ _%V® o (D-227)

= + : 7
T1-3gV2 13V go—ggVE T 1-3gV? go— gV
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entonces,
GB = g10 + 91001 G5 + G102 G (D-228)

Terminada la decimacion es sistema se reduce de la siguiente forma.

Figura D-3.: primera decimacion de la nanocinta de grafeno tipo Zig - Zag, sitios renom-
brados con nuevas energias de acople wy, ws, w3 y funcién de Green gy

Ahora se décima el sistema obtenido, para esto vuelve y se empela la ecuacién (2-90) para
obtener las funciones de los sitios C0, C1, C2, B0, B1 y B2.

Sitio CO
G = 910 + g10w1 Gl + grows G + growa Gy, (D-229)
Gy = 910 + 101Gy, (D-230)

reemplazamos (D-230) en (D-229)

Ggo = g10 T J1ow1 (910 + gloleo%) + 910013@530 + 910w2G1007 (D-231)
GG = 910 + Growr + 910w G + g10wsGly + 910w Gy, (D-232)
Goo (1= giowls) = g10 + giowr + G10wsG ) + growa G, (D-233)

se multiplica y divide por: g9 + g%wi

c _ Yo+t GRowi  Gio + giown g1ows 910 + GRowr g1ows aC D-234
00 ™ "1 _ 42 2 1 — 2.2 + g2 1— 22 T 2 105 (D-234)
9101 J1owW1  G10 T oW1 910W1 910 T 9ipW1
donde,
910 + giow1
= g1, D-235
1— g?w? Ju ( )
Jiow2
S0 — o, D-236
910 + giowr ( )
w
giows  _ W, (D-237)

1o + 9%00%
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entonces,
Go = g11 + guwsGh) + g1wiGY.
Sitio C1

Glcl = g0+ gwleﬁ + 910W3Gﬁ + g1oszlco + 910w2G1027
Gﬁ = g0+ glolelcl,
reemplazamos (D-240) en (D-239)

GS1 = g10 + G10w2 Gy + grow2 G, + growr (910 + 10w GT) + Grows G,
GS) = g10 + G1ow2GSy + growa G, + growr + gfowaﬁ + giows G,

G101 - g%owaﬁ = g0+ gfowl + gloszﬁ) + 910W2G102 + 910w3G{31,

se multiplica y divide por: g1 + g3,wi

2 2 2
ac — g10 + gipw1 . G10 + Gipw1 g1ow2 c . 910+ giow1 g1ows C
11 — 2, 2 2, 2 2 210 2, 2 2 12
I — g1owy I —giowi  g10 + gipwi I —giowi 910 + g1owi
2
g10 + 91pW1 J1owWs3
+ 1 2 2 2 B
= g10wW1 910 + GipwWii
entonces

G% =011+ 911W4G% + 911w4G?2 + g11w5Gﬁ.
Sitio C2

G% = 910 + G10w1GH, + g10wsGhy + Growa G},
G5 = 910+ G101 G,
reemplazamos (D-247) en (D-246)

GS = gio + grow: (910 + gloleé’;) + grow3Gay + grows Gy,
G = g1a + Gigwi + giowi Gl + g10wsG2s + g10wa G,
ng (1 - gfowfo) = g10 + Growi + GrowsGo, + 910W2G1027

se multiplica y divide por: g1 + g3,wi

2 2 2
oo — g10 + gipw1 . G10 + Gipw1 giows 910 + gipw1 g1row2 C
22 — 2, 2 2 2 2 2 2 2 12>
I — gipwi I —giowi  g10 + gipw1 L = gjowi 910 + gipwr
entonces,

GS = g1 + g1wsGH + 911wl GS,.

(D-238)

(D-239)
(D-240)

(D-241)
(D-242)
(D-243)

(D-244)

(D-245)

(D-246)
(D-247)

(D-248)
(D-249)
(D-250)

(D-251)

(D-252)
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Finalizada la segunda decimacion, el sistema toma la siguiente forma.

BO B1 B2
Wy Wy
s @5 5
|
L R
AO Al f A2
J11

Figura D-4.: segunda decimacién de la nanocinta de grafeno tipo Zig - Zag, sitios renom-
brados con nuevas energias de acople wy, ws y funcién de Green g,

Se décima el sistema obtenido con el fin de dejarlo de forma lineal, para esto se emplea la
ecuacion (2-90) para obtener las funciones de los nuevos sitios A0, Al y A2.
Sitio AO.

Goo = g + guwsGoy + guwsGg, (D-253)
G = 911 + gnwsGip, (D-254)

reemplazando (D-254) en (D-253).

GE?O =g+ 911W4G641 + g1ws (911 + g11w5G0A0) ; (D-255)
Gio = g1 + gnwsGiy + ghws + ghwi Gy, (D-256)
Goo — 9hwiGoo = g1 + ghws + gnwsGyy, (D-257)

multiplicando y dividiendo entre g1, + g3, ws.

gutghws | gutghws  grws

Gop = G4, (D-258)
00 1- 9%1“’% 1- g%lwg 1- 9%1“’% o

donde

g1 + ghws

e D-259
1 — 9%1(&)5 gi12, ( )

g11ws

— = W, D-260

g1 + g3 ws 0 ( )

entonces.

Gy = q12 + G1awe Gy (D-261)

Sitio Al

G = g + guwiGiy + gnwsGihy + gnws G, (D-262)

G = gn + guwsGH, (D-263)
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reemplazando (D-263) en (D-262).

Gy = g + guwsGy + gnwiGiy + guws (g1 + gnwsGl) | (D-264)
G“141 =gu+ 911W4G1140 + 911W4G1142 + 9%1‘*‘15 + 9%1W§G11417 (D-265)
Gy = ghwiGHi = g1 + gnws + gnwsGiy + grwaGiy, (D-266)

multiplicando y dividiendo entre g;1 + g% ws.

2 2 2
A 911 T g1iws  gi1 T g1iWs  gnwa A 911 T g1iWs  gnws A
Gy = 5G1a; (D-267)

1 ghws I—ghw? 1—ghw? ' 1—-ghw? 1 - g}w?
entonces.
Gy = 912 + G12w6G1p + 912w Gy (D-268)
Sitio A2.
Gy = gn + gnwsGh) + gnwsGa, (D-269)
G = g1 + gws Gy, (D-270)

reemplazando (D-254) en (D-253).

G542 =01+ 911W4G§41 + g11ws (911 + gnwstg) ; (D-271)
Gy = g11 + gnwsGyy + ghws + g11wi Gy, (D-272)
G?z - 9%1W§G§42 = g1 + 9%1‘*}5 + 911W4G§41, (D—273)

multiplicando y dividiendo entre g11 + g3, ws.

_gu+t Ghws i+ ghws  griws

Goy = Gy, (D-274)
> 1- 9%1‘0% 1- 9%1‘*’% 1- 9%1”5% 2t

entonces.

G2A2 = J12 + glngGfl (D—275)

Terminada la decimacion, el sistema final queda de la siguiente forma.

1 2 3
w w ‘ |
Y12

Figura D-5.: Decimacion final de la nanocinta de grafeno tipo Zig - Zag con nuevas energias
efectivas de acople wg, y nueva funcion de Green g5 para cada sitio.



E. Anexo: Objetivos

E.1. General

Estudiar el efecto del tipo de borde en el transporte electrénico a través de nanocintas de

grafeno o fosforeno.

E.1.1. Especificos

= Modelar las nanocintas de fosforeno o grafeno que permita tener en cuenta el efecto de

los bordes.

= Determinar y definir un modelo computacional para evaluar el transporte electrénico

a través de nanocintas de grafeno o fosforeno.

= Calcular el transporte electronico para diferentes nanocintas en funcién del tipo de

borde y del ancho de las nanocintas.
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