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Resumo

Nesse trabalho € proposto uma investigacdo das propriedades eletrbnicas de
juncbes moleculares de Nanofitas ZigueZague de Grafeno (NZZG) e Phagrafeno
(NZZPG) por meio da Teoria: 1- DFT/B3LYP/6-311G(d,p) para otimizar a geometria
das moléculas; 2- DFT/LDA.PZ/DZP sobre a célula unitaria da rede cristalina para
obter as propriedades eletronicas; 3- Teoria de Huckel Estendido/Funcéo de Green
de Nao Equilibrio (THE/FGNE) através da férmula de Landauer-Buttiker para a
regido central acoplada entre 2 eletrodos. Nossos resultados exibem: (i)
comportamento condutor e singularidades de Van-Hove; (ii) uma regido n&o linear
com caracteristica de um dispositivo usual TEC para NZZG; (iii) duas regides ndo
lineares (RDNs) mostrando caracteristica de um diodo tunel com 2 janelas de
operacao para NZZPG. Essas regioes néao lineares de voltagem coincidem com os
Vmin Nas curvas Fowler-Nordheim (FN) e Lauritsen-Millikan (LM).

Palavras-chave: Nanofitas; Grafeno; Phagrapheno; THE/FGNE; Transistor de Efeito
de Campo (TEC); Resisténcias Diferencial Negativa (RDNS).

MOLECULAR JUNCTIONS OF GRAPHENE AND PHAGRAPHENE
NANORIBBON: A STUDY BY DFT AND EHT/NEGF

Abstract
In this work it’s propose an investigation of the electronic properties of molecular
junctions of ZigZag Graphene (ZZGNR) and Phagraphene (ZZPGNR) NanoRibbons
by: 1- DFT/B3LYP/6-311G(d,p) for optimize the molecules; 2- DFT/LDA.PZ/DZP on
the unit cell of the crystalline lattice for obtain the electronic properties; 3 - Extended
Huckel Theory /Non-Equilibrium Green Function (EHT/NEGF) using the Landauer-
Buttiker formula for the central region coupled between 2 electrodes. Our results
show: (i) conductor behavior and Van-Hove singularities; (ii) a non-linear region with
characteristic of a usual device FET for NZZG; (iii) two nonlinear regions (NDRS)
showing behavior of a tunnel diode with 2 operation windows for ZZGNR. These non-
linear voltage regions coincide with the Vmin in the Fowler-Nordheim (FN) and
Lauritsen-Millikan (LM) plots.
Keywords: Nanoribbon; Graphene; Phagraphene; EHT/NEGF; Field Effect
Transistor (FET); Negative Differential Resistances (NDRS) .
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1 INTRODUCAO

Nas duas décadas passadas, 0s pesquisadores tem atraido suas atencfes para a
investigacdo das propriedades eletronica e de transporte de materiais
bidimensionais (2D) de Carbono (C) feitos de apenas um atomo de espessura na
camada com objetivo para aplicacbes eletrdnicas no futuro [1]. O primeiro desses
materiais, o grafeno, que foi redescoberto, isolado e caracterizado, em 2004, por A.
Geim e K. Novoselov, que foram agraciados com o Prémio Nobel de Fisica, em
2010, por essa conquista [2].

Devido a sua estrutura planar 2D formada por uma monocamada de atomos de C
dispostos em uma estrutura de favo de mel hexagonal (ou colméia) onde a célula
unitaria da rede tem uma base de dois atomos de C, dessa forma, o grafeno
apresenta propriedades Unicas, tais como condutividades elétrica e térmica
extremamente elevadas, velocidade alta dos elétrons e alta qualidade do cristal [3-
5]. A maioria dos materiais pode transmitir corrente elétrica quando os elétrons ndo
ligados (w) ttm uma energia que corresponde a banda de conducédo do material.

No grafeno, cada atomo de C tem trés elétrons que estéo ligados a elétrons dos
atomos vizinhos, formando ligacGes quimicas ¢ com hibridacdo sp? e comprimento
de ligacdo de 1,42 A. O quarto elétron de cada atomo é "deslocalizado" ou
livremente disponivel na terceira dimenséo (fora do plano) ao longo de toda a folha
de grafeno, o que Ihe permite conduzir a corrente elétrica. Esses elétrons altamente
mdveis ndo possuem inércia, parecem nao ter massa (massa efetiva zero) e a
velocidade dos elétrons no grafeno (sem dispersao, um fenbmeno conhecido como
transporte balistico) é de cerca de 10.000 km/s (velocidades dos elétrons em um
condutor tipico variam de centimetros até centenas de metros por segundo) sao
chamados elétrons n e estdo localizados acima e abaixo da folha de grafeno. Esses
orbitais © se sobrepfem ajudando a realcar a ligacdo C-C no grafeno.
Fundamentalmente, as propriedades eletronicas de grafeno sédo ditadas pelos
orbitais = ligante e antiligante (as bandas de valéncia e condugao). Entretanto, a
gualidade do grafeno e do substrato usado serdo os fatores limitantes. A0 mesmo
tempo, a zona proibida no grafeno tem largura zero de energia formando dois cones
de Dirac conectados nos vértices dos hexagonos onde se localiza os atomos de C
[2, 4, 5]. Isso ocorre porque a relagdo energia-momentum € linear para baixas
energias préximas aos seis vértices da Zona de Brillouin [5, 6].

Em 2015, Oganov et al. usando o algoritmo evolucionario ab initio USPEX
(Universal Structure Predictor: Evolutionary Xtallography) descobriu um novo
alotropo do grafeno feito de anéis 5-6-7 de C com baixa energia denominado de
phagrapheno que € um material 2D em que os cones de Dirac aparecem na 12 Zona
de Brillouin (ZB), porém distorcidos devido ao numero de atomos de C diferente nos
aneéis e os elétrons se comportam similarmente a particulas sem massa viajando
com velocidade que depende da direcéo [7]. Esse ndo é o caso do grafeno. Esse
alétropo de grafeno planar é energeticamente comparavel ao grafeno e mais
favoravel do que outros al6étropos do C propostos em trabalhos anteriores [8-13],
devido a sua hibridizacdo sp? e empacotamento atémico denso. O phagrapheno
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possui todas as outras propriedades do grafeno que Ihe permite ser considerado um
material avancado para dispositivos eletrbnicos flexiveis, transistores, baterias
solares, unidades de displays, etc. [7].

Nesse sentido, baseado nos trabalhos pioneiros sobre transporte eletrdnico em
juncdes moleculares simples de Aviram-Ratner [14, 15], Reed et al. [16], Metzger et
al. [17-19] e Nitzan-Ratner [20], assim bem como nos artigos publicados por nosso
grupo de pesquisa [21-30] nessa area, decidimos investigar as propriedades de
transporte eletrébnico e Transition-Voltage Spectroscopy (TVS) de juncdes
moleculares compostas por Nanofitas ZigueZague de Grafeno (NZZG) e
Phagrapheno (NZZPG), ver Fig.1la-b, usando Teoria do Funcional Densidade (DFT)
para optimizar a geometria das moléculas e Teoria de Hickel Estendido/Funcao de
Green de Nao Equilibrio (EHT/NEGF) para o célculo do transporte eletrénico da
juncéo [31, 32]. A TVS é interpretada baseda em Huisman et al. [33], por meio do
modelo de transporte molecular coerente pois o transporte eletrdnico ocorre por
niveis moleculares ocupados discretos que € descrito pela Transmitancia em funcéo
da Energia em regides onde € localizada a Vmin [24-26]. O principal objetivo é
verificar a conexdo entre o transporte eletrénico e a TVS dessa classe de materiais
de Dirac quase 2D por causa da higrogenizacdo nas bordas das jun¢cdes a base de
NZZG e NZZPG através da Densidade de Estados (DOS), Curva |-V, Transmitancia
[T(E,V)], curvas Fowler-Nordheim [FN ou In(I/V?)] e Lauritsen-Millikan [LM ou In(l)]
[33-35], assim bem como a possibilidade para aplicacdes em nanoeletronica.

2 METODOLOGIA

O formalismo DFT é altamente confiavel para optimizar geometria e descrever
propriedades eletrénicas de moléculas simples [36-38]. Para optimizar a geometria
de NZZG e NZZPG, utilizamos calculos de primeiros principios baseado em DFT
com functional B3LYP e conjunto de base polarizada 6-311G(d,p). Depois,
escolhnemos a célula unitaria para a estrutura cristalina de NZZG e NZZPG que
tratamos como bulk e aplicamos célculos baseados em DFT com functional de
Troca-Correlcdo (XC) da Aproximacdo de Densidade Local (LDA) com a
parametrizacdo Perdew-Zunger (PZ) [39], isto é, LDA.PZ. O conjunto de base para a
Combinacdo Linear de Orbitais Atdmicos (LCAO) escolhido foi DoubleZetaPolarized
(DZP) para o Carbono e Hidrogénio assim bem como os parametros da iteracéao
(density mesh cut-off = 200 Rydberg, tolerancia = 4.10° e passo maximo = 200)
enquanto que a Zona de Brillouin foi defenida com pontos k (1 x 1 x 100) e
condicdes de contorno periédico foram aplicadas para determinas as propriedades
eletrénicas (estrutura de banda, DOS e Transmitancia). Por outro lado, calculos DFT
sdo computacionalmente ndo viaveis para sistemas com mais de 200 atomos.

Por essa razdo, tomamos a geometria optimizada (isto é, as coordenadas de todos
0s atomos e a célula unitaria definida) que sera usada para calcular o transporte
eletronico (T(E,V)) e TVS das juncbes moleculares atacadas a eletrodos
(reservatorios) muito largos por meio da aproximacdo empirica da Teoria de Hickel
Estendido (EHT) que tem sido aplicada a conducdo molecular [37], onde a estrutura
eletrdbnica é calculada usando um modelo com parametros ajustaveis a
experimentos e que combinado com a técnica da Fungdo de Green de N&o
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Equilibrio (NEGF) para determinar o transporte quantico [38, 40, 41] sob efeito de
voltagem externa e que quando usados dentro das suas limitacbes geram resultados
bem precisos. Entretanto, a principal vantagem desse método é o baixo custo
computacional, mas ele captura a maioria dos efeitos eletrénicos e de estrutura
atbmica. Usando a aproximacdo EHT, sistemas com até 1000 atomos podem ser
simulados facilmente [32].

A EHT é formulada em termos do conjunto de base pequenos de orbitais atbmicos
de Slater {|# >}, seus overlaps {Sj =<d¢ |4 >} e uma matriz Hamiltoniana {Hj =<a |H| 4
>}, onde os elementos da matriz diagonal Hi =& s&o as energias de ionizagdo dos
orbitais atdmicos determinados experimentalmente e 0s outros elementos dessa
matriz tem a forma definida por Ammeter et al. por consisténcia com os dados da
estrutura eletrdnica molecular experimental. Entretanto, os overlaps e os elementos
da matriz Hamiltoniana usados nos calculos tem a forma de onda plane no espago-k
reciproco. Logo, a equacao de Schrddinger EHT pode ser resolvida [42].

Para os calculos de transporte eletronico, devemos especificar os eletrodos
(esquerda e direita) e a regiao central/espalhamento, onde os eletrodos devem ser
periodicos e correspondem a repeticdo da regido de espalhamento da célula unitaria
da NZZG e NZZPG na direcdo z que € a direcdo do transporte eletrbnico. As
matrizes Hamiltoniana sdo construidas para os dois eletrodos dos calculos EHT
padrdo sobre o dispositivo periddico bulk para a regido semi-infinita. A temperatura
dos elétrons € 300K. No inicio dos calculos, a molécula relaxa livremente com a
aplicacdo da voltagem externa e um rearranjamento estrutural da juncdo completa
ocorre como um resultado do processo de otimizacdo do calculo EHT. Assim, a
estrutura basica para o dispositivo € baseada sobre NZZG e NZZPG que podem ser
vistas nas Figuras la e 1lb, onde o transporte eletrénico sera calculado. Nessa
etapa, os célculos sao feitos com EHT e os parametros de entrada sdo definidos
configurando o EHT com os parametros de Hoffmann e realizamos um calculo auto-
consistente para obter o espectro de transmissao, pois a transmitancia € dependente
de k para uma dada energia.

Agora, podemos calcular a corrente elétrica (curva 1-V) ao aplicarmos uma
voltagem externa (Ve) finita entre os eletrodos para os dispositivos de NZZG e
NZZPG. Para isso, aplicamos a técnica NEGF, pois a transmitancia para cada
voltagem, T(E,Ve), é calculada apés o relaxamento molecular ao aplicar Ve variando
de OV até 3V para as polarizacbes direta e reversa entre os eletrodos. Assim, é
entdo possivel calcular a corrente (I) da regido central/espalhamento de um sistema
com dois eletrodos para cada voltagem aplicada por meio da férmula de Landauer-
Bittiker (see Eq.1 bellow) [43, 44]

2 tolVe)
== [TE.V,)dE (1)

ue (V)
onde up(Ve) € Ue(Ve) sdo as regides de polarizacdo de energia dos eletrodos da
Esquerda (E) e da Direita (R). T(E,Ve) é 0 coeficiente de transmissdo como funcgéo
da enregia eletrénica E sob voltagem externa Ve e € dada pela Eq.(2) abaixo
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2

onde . € g; sao as funcbes de Green retardada e avancada da regidao central

(canal), rero :iE Y J € a taxa de tunelamento entre o i-ésimo nivel molecular (Ei) e
E/D E/D

1/2

os eletrodos (D e E) ou fungdes de “alargamento” que s&o responsaveis pelo
transporte dos elétrons no sistema e pelo alargamento dos niveis pois levam em
conta o acoplamento do canal (molécula ou regido central/espalhamento) com os
eletrodos, > € a funcdo ou matriz de auto-energia dos eletrodos,

.
=Tg/pYe/nep

90 =(E-H.,)* € a funcdo de Green dos eletrodos e ,, € o acoplamento
Hamiltoniano dos eletrodos na molecula e at> sé@o as fungdes espectrais parcial dos
eletrodos da esquerda e da direita.

3 RESULTADOS DA SIMULAGAO E DISCUSSAO

A configuracdo hexagonal do grafeno planar é obtida pelos indices de
Hamada especificado pelos inteiros (M,N) e usado para obter a estrutura do
phagrapheno introduzindo defeitos topologicos como pentagonos e heptagonos na
sua estrutura hexagonal, assim bem como as bordas inferior e superior do grafeno e
phagrapheno sé&o hidrogenados para formar as Nanofitas ZigueZague de Grafene
(NZZG) e phagrapheno (NZZPG). A célula unitaria da NZZG é composta por 12C e
2H, enquanto a NZZPG é composta por 46C e 6H. A regido central/espalhamento da
juncdo molecular da NZZG e NZZPG é composta por 10 e 3 repeticbes da célula
unitaria, respectivamente. Ao acoplar a regido central/espalhamento aos eletrodos
da esquerda e direita que também s&o compostos por 3 e 1 repeticBes da célula
unitaria, temos a juncdo molecular da NZZG e NZZPG efetivamente.
Logo,consideramos como ponto de partida na construgcao separadamente da regiao
central das juncées moleculares de NZZG e NZZPG (isto €, com atomos de H nas
bordas da configuracdo ziguezague) retangular com largura = W (na direcdo
armchair) e comprimento = L (na direcdo ziguezague). Dessa forma, definimos os
indices de Hamada para as 2 estruturas como M = N, logo, M = 3 e 2 como 0
namero de cadeias armchair na direcdo armchair através das nanofitas e
especificamos o parametro largura (W) para NZZG e NZZPG [45]. Os indices de
Hamada definem a natureza ziguezague e o comportamento metalico desses
materiais de Dirac quase 2D. Quando acoplamos os eletrodos (esquerda e direita)
gue correspondem a repeticdo da regido central/espalhamento da célula unitaria da
NZZG e NZZPG na direcdo z que é a direcdo do transporte eletrénico para formar as
juncbes moleculares ou uma configuracdo de dispositivo com as dimensdes
determinadas na Figure 1 (a e b).
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1a) Dispositivo (ou Jungao Molecular) NZZG
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Figura 1. Estrutura de (a) NZZG e (b) NZZPG. Os indices de Hamada (M,N) para NZZG e NZZPG
s&o0 (3,3) e (2,2). O comprimento médio das ligacdes séo para: (a) NZZG: hexagonos (C-C = 1,42A e
C-H = 1,09A). (b) NZZPG: heptagonos (C-C = 1,47A e C-H = 1,1A); hexagonos (C-C = 1,42A e C-H =
1,09A); pentagonos (C-C = 1,40A entre os anéis). A regido central das NZZG e NZZPG sio
optimizadas por DFT/B3LYP/6-311G e tem dimensidesn de = 24,6A e 32,4A. As jungbes moleculares
sdo compostas pela regido central acoplada aos eletrodos (E e D) onde o transporte eletrénico foi
calculado por EHT/NEGF. Os eletrodos correspondem a repeticdo da célula unitaria na regido
central/espalhamento para NZZG e NZZPG que foram determinadas por DFT/LDA.PZ/DPZ. Os
eletrodos tem dimensdes de = 7,4A e 8,1A.

Na Tabela 1, exibimos os resultads dos valores das energias dos Orbitais
Moleculares de Fronteira (HOMO-3 até LUMO+3) para as regides centrais das
NZZG e NZZPG como moléculas de tamanho finito por calculos DFT/B3LYP/6-
311G(d,p), assim esses calculos vao fazer surgir um pequeno gap na molécula que
vai ser dado pelo célculo da energia de gap (Egap = ELumo - EHomo). O gap muito
pequeno (0,035eV e 0,096eV) e, portanto, um comportamento condutor (ou
metdlico) para as duas moléculas (NZZG e NZZPG), respectivamente.

Tabela 1. As Energias dos OMFs via calculo DFT/B3LYP/6-311G(d,p), & Egap = ELumo - ErHomo

OMFs Energias p/ Energias p/
NZZG NZZPG
HOMO-3 -0,31415 eV -0,2856 eV
HOMO-2 -0,28992 eV -0,26617 eV
HOMO-1 -0,26439 eV -0,25972 eV

HOMO -0,24266 eV -0,24477 eV
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LUMO -0,20785 eV -0,14917 eV
LUMO+1 -0,11932eV  -0,14798 eV
LUMO+2 0,09803eV  -0,11273 eV
LUMO +3 0,07474 eV -0,11241 eV

A Egap =-0,20785 + 0,24266 = 0,035eV (NZZG) e Egap = -0,14917 + 0,24477 = 0,096eV (NZZPG).

Quando o grafeno é modelado em uma nanofita reduzindo a uma dimensao
(1D), existe efeitos de quantizacéo ditados pelas condi¢cdes de contorno fixadas, que
podem resultar em: (1) Singularidades de Van Hove nos pontos-k de Dirac (nos
vértices dos hexadgonos do NZZG e nos vértices 5-6-7 dos anéis do NZZPG) para a
Density de Estados (DOS) que sO depende da energia e (2) um bandgap
dependendo da quiralidade e da largura. Além disso, ao restringir a 1D, a dispersdo
da NZZG nédo é mais linear e, portanto perde a vantagem inerente da dispersao
linear do grafeno. Na Figura 2 (a e b), exibimos as propriedades eletrbnicas de
NZZG e NZZP como bulk baseado na investigacdo da sua célula unitaria no qual
determinamos a estrutura de banda, DOS e transmitancia em V = 0V via DFT com
funcional LDA.PZ e conjunto de base DZP. Esses calculos mostraram
comportamento condutor que € diferente dos resulados experimentais que
mostraram comportamento semicondutor para esses materiais, pois nestes calculos
o funcional LDA néo leva em consideracao os spins por isso o resultado é diferente.

2a) Célula Unitaria NZZG (3,3)

1 .
Estrutura de Banda DOS (eV) Transmitancia
" L "

mmmmmmmmmmmmmmmmmm

3

14 = L =
04 &r %,.r‘:._i_ L o €r
A4 ull;. T
T / i
r z

Energia (eV)
E-EF (V)

3

2b) Célula Unitaria NZZPG (2,2)
DOS (V1) Transmitancia

Estruturade Banda | . 4 4 =2 & =2 2 =
L L L

]
t
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3

PN — r

OAZZN FURIUN BN m—
© U EEF(eV)
} o

Energia (eV)
ar}
!
ESﬁZZN B e

|

T X 7 Y T 7

Figura 2. Propriedades Eletrénicas determinadas sobre a célula unitaria de (a) NZZG (3,3) e (b)
NZZPG (2,2) via DFT/LDA.PZ/DZP. A estrutura de banda e a DOS mostram que esses materiais sdo
metalicos pois eles quase ndo apresentam band gap (gap muito pequeno) que é visto quando as
bandas de conduc¢édo (LUMOSs) e valéncia (HOMOSs) se cruzam no nivel de Fermi (EF) como ocorre na
NZZG ou quando ocorre uma junc¢do das bandas na NZZPG. A DOS exibi singularidades de Van
Hove que é caracteristico de materiais quase 1D onde os atomos na NZZG e NZZPG estdo
localizadas. A ErF = - 3,95 eV (NZZG) e -4,36 eV (NZZPG), respectivamente. A transmitancia exibi
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picos de transmissdo no Er e nas regides permitidas das bandas de valéncia e conduc¢éo. Os calculos
convergiram no passo 14 e 18, respectivamente, onde a tolerancia foi de = 1,03.10° e 2,17.10°.

Posteriormente, acoplamos os eletrodos (E e D) nas NZZG e NZZPG para
construir efetivamente os dispositivos NZZG e NZZPG (ou juncBes moleculares)
usando a EHT e o conjunto de base de Huickel (Cerda.Carbon [graphite] e
Hoffmann.Hydrogen) para o célculo da DOS e da Transmitancia em V =0V, obtendo
0s mesmos valores da célula unitaria. Mas, a Er € aproximadamente -6,26eV e -
6,41eV, enquanto que o0s potenciais quimicos dos eletrodos (E e D) é de
aproximadamente -6,24eV e -6,41eV para os dispositivos NZZG e NZZPG. A DOS
em V = 0V mostra que eles sdo metélicos pois apresentam pico no nivel de Fermi
(E-EF = 0) devido os niveis de energia de conducdo (LUMOSs) e valéncia (HOMOS)
se cruzarem nesse ponto. A Transmitancia exibem picos de transmissdo no nivel de
Fermi e nas regifes permitidas (valéncia e conducéo). Os Célculos convergiram em
14 e 18 passos, respectivamente, assim como a tolerancia era de aproximadamente
1,03.10° e 2,17.10°.

Agora, exibimos na Figura 3 (a e b) as propriedades de transporte eletronico das
juncdes moleculares por meio de calculos EHT/NEGF através das Curvas corrente-
voltagem (I-V) e condutancia-voltagem (G-V), e das curvas Fowler-Nordheim (FN)
and Lauritsen-Millikan (LM) para a escala de voltagem de -3V a +3V.

3a) Dispositivo N2ZG (ou Juncédo Molecular)
Eletrodo E Regiao Central NZZG Eletrodo D
L=1 234 5678 9210
L‘V;'Vz ""'\}'\f“ ANAAAA
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3b) Dispositivo NZZPG (ou Jungio Molecular)

Eletrodo E Regidao Central NZZPG Eletrodo D
L=1 2 34 6678 910

5" esupInpUos
In{in’y

V.02
1=7,7.10%4 1
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Figura 3- Transporte Eletrdnico das junc¢des determinadas por meio de célculos EHT/NEGF.
Exibimos as curvas |-V e G-V e os Plots FN e LM. As curvas |-V e G-V mostram pontos onde ocorre
resonancia e NDR na escala da voltagem. Esses pontos coincidem com os pontos de inflexdo nos
Curvas FN e LM. (a) Juncdo NZZG exibe duas ressonancias enquanto em (b) Juncdo NZZPG exibe
duas NDRs. Os calculos convergiram em 14 e 18 passos, respectivamente, assim como a tolerancia
foi de aproximadamente 1,03.10° e 2,17.10°5.

Logo, identificamos:
1- Juncdo da NZZG: duas ressonancias em 0,2V (5V1) e 1,4V (0.714V1), onde o
valor da corrente (condutancia) é 4,98uA (-5,14uS) e 4,33pA (-0,21uS). EmV = 1,4V
ocorre ressonancia que corresponde ao minimo de voltagem, Vmin, N0s Plots de FN e
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LM. Essa Vmin corresponde aos pontos nas curvas FN igual a 7,7 e LM igual a 8,05.
O maximo de corrente € Imax = 169,04pA em 3V. Assim, observamos que o
comportamento da curva |-V é caracteristica de um dispositivo usual (Transistor de
Efeito de Campo, FET).

2- Juncdo da NZZPG: duas resisténcias diferenciais negativa (NDRs) em 0,5V (2V1)
e 1,7V (0,59V1), onde o valor da corrente (condutancia) é 7,7.10%pA (-3,06uS) e
8,37uA (5,81uS). Esses pontos de voltagem onde ocorrem NDRs correspondem aos
minimos de voltagem, Vmin, nas curvas FN e LM. Os Vmin correspondem aos pontos
nos plots FN igual a -5,78 e 1,06 e LM igual a -7,17 e 2,12. As voltagens 0,5V e
1,5V, correspondem aos minimos global e local. O maximo de corrente é Imax =
73,11uA em 2,7V. Assim, observamos que o comportamento das curvas |-V &
caracteristico de um dispositivo: (i) diodo tunel com 2 janelas de operagéo. A origem
da NDR é devido ao alinhamento do nivel de Fermi do eletrodo (EF) com a energia
do LUMO, isto é, ErF = ELumo.

4 CONCLUSAO

Nesse trabalho, investigamos as propriedades eletronicas e de transporte
eletronico de jungdes moleculares baseadas em NZZG e NZZPG. Os resultados
exibem para a:

() Juncdo NZZG: (1) comportamento metalico através da andlise da estrutura de
banda (Egap proximo de 0 eV (0,035eV) cruzando as bandas de valéncia e condugéo
no nivel de Fermi), DOS and Transmission com picos no nivel de Fermi. (2) duas
ressonancias em 0,2V (5V1) e 1,4V (0.714V1). Em V = 1,4V, o valor da corrente é
4,33uA, que corresponde ao minimo de voltagem, Vmin, Nos Plots FN e LM. O Vnin
corresponde ao ponto nas curvas FN igual to 7,7 e LM igual a 8,05. A corrente
maxima é 169,04uA em 3V. Observamos que o comportamento da curva |-V é
caracteristico de um dispositivo usual (FET). (3) como a voltagem aumenta ha um
decréscimo no pico naquela regido e um alargamento na Egap caracterizando uma
transicdo metal-isolante que pode ser visto no LUMO que é localizado em um dos
dois lados dessa juncéo.

(b) Juncdo NZZPG: (1) exibe comportamento metélico através da analise da
estrutura de banda (Egap, OCOrre uma juncao das bandas de valéncia e condugao no
nivel de Fermi), DOS e Transmissao com picos no nivel de Fermi. (2) duas NDRs
em Vmin_gioba = 0,5V (2V1) com 7,7.10%puA e em Vmin_local = 1,7V (0,59V1) com
8,37uA que caracteriza um diodo tdanel com 2 janelas de operacdo. O Vmin
corresponde aos pontos nas curvas FN igual a -5,78 e 1,06 e LM igual a -7,17 e
2,12. A corrente maxima é 73,11uA em 2,7V. A origem da NDR é devido ao
alinhamento do Er = ELumo. (3) exibe um comportamento mais rico caracteristico de
isolante topologico que pode ser vista no HOMO e LUMO ao qual sdo bem
delocalizado cuja superficie contém estados condutor, o que significa que o0s
elétrons podem somente se mover ao longo da superficie da juncdo NZZPG, mas é
um isolante no interior dessa mesma jungao.
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