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- Introduccion

Estructuras del carbono

El grafeno cuenta
con interesantes
propiedades
experimentales y

tedricas
Fullereno (0D) Nanotubo (1D)
Las propiedades tedricas del grafeno son un
puente entre la Fisica de la Materia Condensada y
Grafeno (2D) la Fisica de Altas Energias.

e K.S. Novoselov, et al., Science 306, 666 (2004). e A. H. Castro Neto, et al., RMP 81,109 (2009).
e K. S. Novoselov, et al., PNAS 102, 10451 (2005) e K. S. Novoselov, et al., Nat. 438,197 (2005)



- Introduccion

Objetivo general

Explorar las propiedades topoldégicas de estructuras cristalinas hexagonales.
Describiendo los diferentes sistemas obteniendo soluciones analiticas exactas
y ademds mediante soluciones numéricas. Los casos a estudiar son el
grafeno pristino, grafeno con masa y el modelo de Haldane.




n Grafeno pristino

Estructura cristalina

' T
X

41
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Puntos de Dirac

Red de grafeno Red reciproca de grafeno

e P.R.Wallace, PR 71, 622 (1947).
e A.H. Castro Neto, et al., RMP 81,109 (2009).



n Grafeno pristino

Modelo de amarre fuerte

Banda n*

Hamiltoniano de amarre fuerte 27

Energia (eV)

y : : : i |
Banda n § K
Matrices de Pauli Relacion de dispersion
Estructura de bandas
alrededor de K
e P.R. Wallace, PR 71, 622 (1947). e C.Bena et al., NJP 11,095003 (2009). e J. Cayssol et al., JPM 4, 034007 (2021).

e A. H. Castro Neto, et al., RMP 81,109 (2009). e S.Reich, et al., PRB 66, 035412 (2002).



Modelos topoldgicos en grafeno

Grafeno con masa

En el grafeno con masa se

afnaden energias de sitio

Energia (eV)

-m Yy m en los dtomos Ay

B que respectivamente.

Energia (eV)

_ _ (=== m=o0ev
— = 0.6 eV i—m=0.8e\f’
pralil| [ S S e e e

r K. M K, I T K_ M K, r T K M K, T

|— m=10eV

Estructura de bandas electronicas del grafeno con masa

e G.W. Semenoff, PRL 53,2449 (1984). e G.G, etal, PRB-CMMP 76, 073103 (2007). e R.Balog, et al., NM 2010 9:4 9, 315 (2010).
e G. Cassabois, et al., NP 4 10, 262 (2016). e S.Y.Zhou, et al., NM 6, 770 (2007).



“ Modelos topoldgicos en grafeno

Grafeno con masa
Fermiones de Dirac con masa

Hamiltoniano de Dirac

(.
Si los electrones desarrollan una Mmasa, entonces

esto implica la existencia de una brecha de

energia

~

Relacion de dispersion

de grafeno pristino

Relacion de dispersion

de grafeno con masa

e M.S. Fuhrer, Science 340, 1413 (2013).
e B. Hunt, et al., Science 340, 1427 (2013)



“ Modelos topoldgicos en grafeno

Modelo de Haldane

:v Salto de orbita a la derecha
€= -=>
AU A AU ALY AW,

Y VY VN VN
NN NP U NI N4

Orbita ciclotrén

YV YV NV VNV

/ AT SN\
(__ YAV AYAYAYAYA s
" Salto de orbita a la izquierda
Efecto Hall cldasico Estados de borde en efecto Hall
cudantico
e K.V.Klitzing, et al., PRL 45, 494 (1980). e F.D. Haldane, PRL. 61, 2015 (1988).

e D. J. Thouless, et al., PRL. 49, 405 (1982). 9



Modelos topoldgicos en grafeno

Modelo de Haldane

Energia (eV)

—==m=0eV,t =0e&V
—_— m=3V3t, ¢ =—n/2
PR PR | R M | M

——— m=0eV,t! =0eV

— m=0,¢=-n/

U i i
=27 -=- m=0eV,# =0eV 1 —2F
' — m=-3V3t, ¢ =—n/2 ' '
— L 1 .

P | PR TR R TR | PR PRSP RN Uy TR [T UGS [ ST N T (ST TR T G PR (i |

r K. M K, r T K_ M K. T T K_ M K, T

Energia (eV)

T m:OeV,t":UeV
—_—m =33, ¢ =m/2
L P —— | —

e m:OeV,t':OEV
—_— = =33, = 7/2
= PR T | I

> L r kK. M K, r K M K, T
Patron de saltos a segundos vecinos Estructura de bandas electronicas del modelo de Haldane
e F.D. Haldane, PRL. 61, 2015 (1988). e C.Z.Chang, et al., Science 340, 167 (2013). e H.S.Kim et al, QM 2017 2:1 2,1 (2017)

e N. Hao, et al., PRB 78, 075438 (2008). e G. Jotzu, et al., Nature 515, 237 (2014). 10



Propiedades topoldgicas en grafeno

Teoria geomeétrica de bandas

0o

Ejemplo tipico en topologia

Fase de Berry

o __ ok 7 1%
7= . o Ak N dE

NUmero de Chern

C" = 2my"

2 9 ; / .
e € o El nimero de Chern
O_xy — EV; I~ /. Ony = E Z Y tiene gran relevancia, debido a que estd
o intrinsecamente relacionado con los
Conductividad Hall \ estados de borde en materiales finitos. )
e D. Xiao, et al., RMP 82,1959 (2010). e R.B.Laughlin, PRB 23, 5632 (1981). e B. Simon, PRL. 51, 2167 (1983).

e K.V.Klitzing, et al., PRL 45, 494 (1980). e D. J. Thouless, et al., PRL. 49, 405 (1982). e M. V. Berry, PRSL. A. MPS 392, 45 (1984).



Propiedades topolbégicas en grafeno

NUmero de Chern
Grafeno pristino y grafeno con masa

2.00 2.25 2.50 2.75

Curvatura de Berry de grafeno pristino Curvatura de Berry de grafeno con masa

e Y.Zhang, et al., Nature 438, 201 (2005).
e C.Hwang, et al., PRB 84, 125422 (201). 12



Propiedades topoldgicas en grafeno

NUmero de Chern
Modelo de Haldane

oo

oo

O N W R Oty N

O W e Ot~

Curvatura de Berry Diagrama de fase

e D. Sticlet, et al., PRB 85, 165456 (2012).
e C.-H.Lin et al., JPC 2, 085014 (2018).



Sistemas finitos

Nanocintas de grafeno

Las nanocintas son redes
periddicas en una direccidon pero
finita en la otra. Podemos

imaginarlo como un rollo de papel

Celda unitaria
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Nanocinta con borde zigzag
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Nanocinta con borde armchair

e M. Fujita, et al. JPSJ 65,1920 (1996).
e K. Nakada, et al., PRB 54, 17954 (1996).

e K. Wakabayashi, et al., PRB 59, 8271 (1999).
e C.H.Chiu etal, PRB 85, 155444 (2012).

e P. A. Maksimov, et al. PRB 88, 245421 (2013).



Sistemas finitos

Nanocintas de grafeno

Energia (eV)

Energia (eV)

Estructura de bandas con borde armchair

Estructura de bandas con borde zigzag

e M. Fujita, et al. JPSJ 65,1920 (1996). e K. Wakabayashi, et al., PRB 59, 8271 (1999). ¢ P. A. Maksimov, et al. PRB 88, 245421 (2013).
e K. Nakada, et al., PRB 54, 17954 (1996). e C.H.Chiuetal, PRB 85, 155444 (2012). e K. Wakabayashi, et al., STAM 11, 064504 (2010).
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Sistemas finitos

Nanocintas de grafeno con masa

Energia (eV)

é\/g’ﬂ'/:%

Energia (eV)

Estructura de bandas con borde zigzag

(superior) y con borde armchair (inferior)

Esto confirma que el grafeno con

MAsAa es un aislante trivial.
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Sistemas finitos

Correspondencia bulto-frontera
Modelo de Haldane

e F.D. Haldane, PRL. 61, 2015 (1988).
e N. Hao, et al., PRB 78, 075438 (2008).
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Conclusiones

Conclusiones

En este trabajo se realizd un estudio detallado de las propiedades electronicas y
topoldgicas de tres tipos de sistemas de grafeno, pristino, con masa y tipo Haldane. Se
encontraron soluciones analiticas para la estructura de bandas y sus correspondientes
funciones de onda. La fase de Berry y su correspondiente nimero de Chern se obtuvieron
analitica y numéricamente para describir las diferentes fases topolbégicas de cada
sistema.

Adicionalmente, se estudié cada sistema en su representacion finita y se describié la
correspondencia bulto-frontera. Se evidencidé que las propiedades topologicas de cada
sistema estdn relacionadas con la existencia o no de estados de borde.

Finalmente, el estudio profundo de las propiedades de materiales bidimensionales es
importante para su aplicacion en tecnologia y permite una mejor comprension de los
fendmenos fisicos en sistemas complejos. Aunado a esto, el nivel de detalle con el que
se ha descrito cada sistema, permite una comprension mds profunda y sistematica de
sus propiedades topoldgicas y electronicas.
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