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IC15
Modelagem tight-binding do twisted bilayer graphene

PIETRO, N.; SIPAHI, G.1
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1Instituto de Física de São Carlos - USP

Por décadas, acreditava-se que materiais bidimensionais eram instáveis demais para existir, até a desco-
berta de materiais 2D livres em 2004. (1) Um destes materiais é o grafeno, uma folha de átomos de
carbono dispostos no formato de favos de mel, que serve de base para outros materiais como o grafite,
os nanotubos de carbono e os fulerenos. Além do interesse em suas propriedades eletrônicas, o grafeno
demonstrou possuir mais um aspecto especial: em 2018 descobriu-se a ocorrência de supercondutividade
não convencional em uma configuração específica de grafeno (2), que consiste em duas placas de grafeno
sobrepostas com um ângulo de rotação entre, o chamado grafeno de bicamadas torcidas (tBG, do inglês
twisted bilayer graphene). O motivo pelo qual este fenômeno ocorre ainda não está claro. Buscamos
compreender melhor as propriedades do tBG no intuito de procurar entender melhor a supercondutivi-
dade do grafeno, e assim utilizamos o método de Tight-Binding (TB) para modelar um sistema de tBG.
O método Tight-Binding utiliza uma versão discretizada da equação de Schrödinger para um elétron
exposto a um potencial periódico, isto é, o potencial no interior de um cristal. Praticamente, estas
aproximações são vistas como se o elétron estivesse fortemente ligado a um dos átomos do cristal, e
assim só podendo ocupar posições definidas de forma discreta do sistema, por isso o método recebe
este nome. No entando, a modelagem do tBG não é simples. Apesar do TB funcionar muito bem para
uma folha única de grafeno, para o tBG é necessário mais cuidado, uma vez que a interação entre as
camadas de grafeno não é trivial, e efeitos de muitos corpos influenciam o sistema. (3) Além disso, o
tBG possui uma segunda periodicidade: quando as camadas são vistas sobrepostas, o tBG forma figuras
de Moiré, que são padrões periódicos de disposição dos átomos com um espaçamento muito maior do
que aquele da periodicidade das redes de grafeno. Essas figuras formam regiões de alinhamento dos
átomos das duas redes que podem ser classificadas como "AA"ou "AB", e que possuem importância
para a modelagem da interação entre as camadas de grafeno. Obtendo-se as funções de onda discretas
através do TB, buscamos analisar as simetrias contidas nestas funções de onda, a fim de procurar por
efeitos de interações a longa distância devido às figuras de Moiré e por efeitos locais das propriedades
físicas do grafeno.

Palavras-chave: Tight-binding. Física do Estado Sólido. Física da Matéria Condensada
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