Relacion de dispersion de Grafeno

El grafeno es un cristal bidimensional en una red hexagonal o panal de abeja formado de
atomos de carbono acomodados en una hoja de un atomo de espesor aproximadamente. Es
también, la materia prima de otros alétropos como los fulerenos, los nanotubos y el grafito

(ver Figura 1).

FIG. 1: El grafeno como materia prima de otros alétropos.

Pretendemos ahora, calcular la relacion de dispersién de Grafeno utilizando la teoia de
Tight Binding y el conocido teorema de Bloch. Para ello definimos los vectores primitivos

de la red y los vectores a primeros vecinos como sigue:
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Ya que el grafeno es una red bipartita, esto es, tiene dos tipos de atomos a los que llamare-

mos atomos tipo A y dtomos tipo B la red hexagonal podria pensarse como la superposicién

de dos subredes, como se muestra en la Figura 2.

FIG. 2: Se muestran las dos subredes (morado y rojo) de las que se forma la red hexagonal debido

a los dos tipos de atomos A (amarillo) y B (azul).



En general, vemos que las posiciones de un atomo A y uno tipo B estan dados, respecti-

vamente:

T4 = mai + nas
TB:TA+51

Es decir, los vectores a; y as son los mismos que 1 y (2 excepto por una traslacién.
Ahora, situémonos en la posiciéon de un atomo tipo A y utilizando el desarrollo Tight

Binding se tiene que:

EY(ra) =1 (ra+01)+1(B2) +¢(B1) =¢ (rg) +¢ (rp,) + ¢ (rg,) (1)
donde,
w (TBQ) — eiﬁl-kw (TB) — eik-(f61+5g)w (TB)

) (rp,) =P (rp) = ey (rp)

Por el teorema de Bloch.

Renombrando a (1),

By (ra) = 6 (B) + ¢ 00 (B) 4 00 () )
B (ry) = €04 (B) + %224 (B) + %4 (B) (3)
Finalmente,
B4 (4) = (B) + €F 08y (B) 4 ¢ 0430y () W

De modo que la relaciéon de dispersion la podemos encontrar al resolver el siguiente

determinante:

_E 1 + eik-(—51+(52) + eik-(—51+(53)
. ‘ =0 (5)
1 + e—zk~(—(51+52) + e—zk‘~(—51+(53) .y )

Que al resolver obtenemos:
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