Transformacion de una red hexagonal a una red de ladrillo

Observemos la Figura 1 en la que exponemos la geometria de la red hexagonal de grafeno
junto con sus vectores primitivos a; y as y los vectores a primeros vecinos 01, do y d3 los

cuales explicitamente estan dados por:

01 = g(l, \/g)

5y = g(l, —V3)

53 = —(1(1, 0)
a
an = 5(3,V3)
a
ag = 5(37 —V/3)
Pretendemos deformar esta red de tal modo que obtengamos una red de ladrillo lo cual
es topologicamente equivalente a la hexagonal. Para ello proponemos la siguiente transfor-
macion:

!/

d3 = (—cosb, send)

Que para cuando 6 = 0 obtenemos el vector d3 original. Hemos propuesto esta transfor-
macién pensando en que el vector d3 puede moverse libremente dentro de una circunferencia
y si esto es asi, toda la red también se modificara, de modo que los vectores ds y 07 sufriran
también una transformacion. Para encontrarla, situémonos en el atomo A que es la posicion
(0,0) (ver Figura 1) de modo que, para llegar a la posicién de los primeros vecinos de A
situados en las posiciones r; y 75 respectivamente debemos hacer:

3

3
r=a;+ 03 = (5 — cosb, g + send)

3 3
To = ag + 03 = (5 — cosb, —g + send)

Por lo tanto, los vectores que traen consigo la deformacién de la red son:
3 V3

&5 = (5 — cosb, > + send)



FIG. 1: La red hexagonal con sus vectores primitivos.

9y = (§ — cos#, —ﬁ + senf)
2 2
83 = (—cost, senf)

O, en términos de los vectores a; y as

51/ =ay + 53 (1>

8y = ag + 03 (2)

Observando la figura, vemos que para aproximarse a la red de ladrillo, que es nuestro

objetivo, podemos proyectar el vector d3 a lo largo de la direccién ay asi obetendriamos una



red préxima a ser cuadrada. El 4ngulo que debe rotar d3 es & es fécil verlo ya que,

a
a9 = 5(3, —\/g)
, entonces,

Esto es,

Haciendo un programa en Matlab encontramos que la transformaciéon con a = % da la

siguiente red rectangular:

20 T T

FIG. 2: La red hexagonal con una rotacién de §.

Ahora, si recordamos que para calcular la relacion de dispersiéon debemos resolver el

siguiente determinante,

_E’ 1 _|_ eik)~(—51+(52) _|_ eik)~(—61+(53)

1+67ik-(7(§1+62) +€7ik'(761+53) _E



Y sustituyendo los valores dados en las ecuaciones (1) y (2), el determinante dado por

(3) puede reducirse a la siguiente forma méas general:

—E 1 + eik:-(—al-i-az) 4 eik~(—a1)
=0 (4)
1 + e—ik~(—a1+a2) 4 e—ik-(—al) —E
Y la relacion de dispersion queda en términos de los vectores a; v as:
E? =3+ 2cos [k - (ag — ay)] + 2cos [k - a1] + 2cos [k - as] (5)

Asi que, para cualquier red, bastara conocer los vectores primitivos aq, as y el vector d3
para calcular la relacién de dispersion.

De modo que, una relacion asi de general podria ser utilizada para encontrar los eigenval-
ores de los operadores P, y py. Una vez maés, situémonos en la posicién (0,0) en la Figura

3

. . 0 o + 5m€ik~a1 + 5xeik-a2
p, — m | | 3 1 2 ( 6)
o\ 65 + opeitar 4 ggeitan 0
A . 0 5y + 5y€ik‘a1 + 5y€ik~a2
B== | I : (7)
i\ oY+ slettar 4 gYeikan 0

Y al resolver la ecuacién de valores propios, encontramos los eigenvalores para P, y P,

respectivamente:

e = [(65)2+(85)+(07) > +8505 "2 46507 e~ M1 405 85 ™ %2 405 67 e 02 e~ 4 5T 6T e 1 453 T e e
(8)

Dy = [(09)*+(88)2+(07)?+0405 e 246467 e~ F 01 4 5455 e 2 453 7 e 12 e~ h 01 4 Y 57 eh 1 4 58 §Y 'R0 g ik

(9)



