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RESUMO 

Superfícies de diamante têm sido objeto de investigação devido às suas interessantes propriedades. Na última 

década, o interesse por estas superfícies passivadas têm aumentado significativamente devido à possibilidade de 

novas aplicações quando funcionalizadas com materiais orgânicos. O entendimento das interessantes propriedades 

dos materiais híbridos resultantes tem sido foco de debate. Como um primeiro passo no estudo destes sistemas, o 

objetivo deste trabalho é apresentar uma descrição detalhada das propriedades estruturais e eletrônicas do cristal de 

diamante e da superfície monohidrogenada, C(100)(2x1):H, utilizando  Teoria do Funcional Densidade (DFT) com 

o método de ondas planas e pseudopotenciais ultrasuaves. Os resultados obtidos para o cristal de diamante e a 

superfície monohidrogenada estão em excelente acordo com os dados experimentais e teóricos para os funcionais 

de troca e correlação testados. Como principal resultado, nossos dados mostram que uma correta descrição das 

propriedades eletrônicas é alcançada quando a superfície é modelada com fatias com espessura de pelo menos dez 

camadas atômicas. Esta informação será valiosa e é o primeiro passo para futuras simulações dos sistemas híbridos 

envolvendo superfície monohidrogenada. 

Palavras-chave: Superfícies Hidrogenadas de Diamante, Teoria do Funcional da Densidade, Estrutura 

Eletrônica. 

 

ABSTRACT 

Diamond surfaces have been the subject of a great deal of attention due to the very interesting properties. In the 

last decade, these systems have been extensively studied because they can be used in several exciting and 

innovative technological applications when fuctionalized with organic materials. In this point, the focus of the is to 

understand the new properties of hybrid material. As a first step on the investigation of hybrid systems, we starting 

a theoretical investigation of the structural and electronic properties of the diamond crystal e also of the 

monohydride diamond surface, C(100)(2x1):H, using a Density Functional Theory (DFT) with plane wave method 

and ultrasoft pseudoptencial approximation. Our results obtained for both, diamond cristal and C(100)(2x1):H 

surfaces are in good agreement with experimental and theoretical data for these systems. The conclusions to be 

drawn from all our results is that, in order of ensure the correct description of electronic properties of 

monohydride surface, we must using a slab with at least ten atomic layers. This information is crucial and it is 

important on the theorectical modeling of hybrid systems on the future.  

Keywords: Monohydride Diamond Surface, Density Functional Theory, Electronic structure. 
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RESUMEN  

Superficies de diamante han sido objeto de investigación debido a sus propiedades interesantes. En la última 

década, el interés en estas superficies pasivadas han aumentado significativamente debido a la posibilidad de 

nuevas aplicaciones cuando funcionalizado con materiales orgánicos. La comprensión de las propiedades 

interesantes de los materiales híbridos resultantes han sido objeto de debate. Como primer paso en el estudio de 

estos sistemas, el objetivo de este trabajo es presentar una descripción detallada de las propiedades estructurales y 

electrónicas de diamante de cristal y la superficie monohidrogenada, C (100) (2x1): H utilizando la teoría 

funcional de la densidad (DFT) con el método de ondas planas y pseudopotenciales ultrasuaves. Los resultados 

para el cristal de diamante y la superficie monohidrogenada están en excelente acuerdo con los datos 

experimentales y teóricos probados para el intercambio y correlación funcional. El principal resultado, nuestros 

datos muestran que una descripción correcta de las propiedades electrónicas se logra cuando la superficie está 

modelada con gruesas rebanadas de al menos diez capas atómicas. Esta información será valiosa y es el primer 

paso para futuras simulaciones de sistemas híbridos que involucran monohidrogenada superficie.  

Palabras clave: diamante hidrogenado de superficie, Teoría Funcional de Densidad, estructura electrónica. 

 

 

 

INTRODUÇÃO 

 Diamante tem sido um extensivamente 

estudado e suas propriedades estruturais, eletrônicas e 

ópticas têm sido bem descritas e extensivamente 

discutidas na literatura. Boa condutividade térmica, 

transparência óptica (a partir de UV a IR), elevada 

estabilidade mecânica, alta dureza e resistência à 

corrosão são destaques (SZUNERITS, 2008). Devido 

ao desenvolvimento de técnicas que permitem 

obtenção de superfícies deste material com boa 

qualidade, muitas características das superfícies de 

diamante também têm sido investigadas. Nos últimos 

anos, a descoberta de que é possível obter e/ou 

controlar propriedades específicas das superfícies por 

meio de  processos de funcionalização com orgânicos 

permitiram uma nova era tecnológica (TEPLYAKOV, 

2013). Atualmente, pode-se utilizar materiais 

orgânicos e as superfícies em novas aplicações nunca 

antes cogitadas para cada um destes materiais. As 

possibilidades são vastas porque a versatilidade das 

moléculas orgânicas é surpeendente e também porque 

já temos conhecimento sólido e entendemos bem as 

propriedades dos semicondutores tradicionais. O 

resultado é produzir novas aplicações que não são 

possíveis explorando cada um dos materiais 

individualmente (TEPLYAKOV, 2013; WONG, 

2013; CUCINOTTA, 2008; CALDAS, 2007; 

CALZOLARI, A., 2006; GALÁR,  2014; GALÁR,  

2011). Está claro que o processo de se ajustar e 

controlar as propriedades das superfícies por meio da 

interação com materiais orgânicos (TEPLYAKOV, 

2013) é fascinante: biosensores, sensores, dispositivos 

fotovoltaicos e muitas outras aplicações tecnológicas 

se beneficiam de processos de funcionalização.   

Recetemente, pesquisadores da Universidade de Praga  

(TEPLYAKOV, 2013) mostraram que a deposição 

eletroquímica de polipirrol sobre cristais de diamante 

hidrogenado produzia mudanças na fotoluminescência 

do diamante bem como na camada de orgânico. 

Surpreendentemente, mostrou-se que o efeito é 

reversível e tem origem eletrônica. Foi proposto que o 

efeito pode ter aplicações em controle elétrico de 

centros de cor em diamante e também em conversão 

de energia, o que torna estes sistemas muito mais 

interessantes além, é claro, do ponto de vista de 

ciência básica. 

 Especialmente por serem biocompatíveis, as 

superfícies de diamante são de especial interesse 

quando a aplicação são biosensores (CATERINO, 

2014). Uma das preocupações é qual das superfícies 

de diamante deve ser utilizada para se obter sucesso, 

uma vez que devido aos processos de reconstrução, 

uma variedade de diferentes arranjos atômicos e, 

consequentemente, diferentes superfícies podem ser 
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crescidas. As superfícies são extremamente reativas 

devido à presença de ligações pendentes e, para evitar 

contaminações, é fundamental que sejam manuseadas 

em ambiente de ultra-alto-vácuo, situação 

incompatível com o uso de química molhada, que é 

um procedimento adequado para  funcionalização com 

moléculas orgânicas (TEPLYAKOV, 2013, 

SZUNERITS, 2008; CATERINO, 2014). Uma 

solução adequada é a passivação da superfície com H, 

eliminando as ligações pendentes e deixando-as muito 

menos reativas e adequadas para uso fora do ambiente 

de ultra alto vácuo (HAMZA, 1990). Após a 

hidrogenação, se o plano de clivagem for o (100), três  

reconstruções comumente encontradas são: 

C(100)(1x1):H, C(100)(2x1):H e C(100)(3x1):H e 

algumas variações destas estruturas (SILVA, 2009; 

HAMZA, 1990 , FURTHMULLER, 1995).  

Superfície  C(111)(1x1):H é obtida quando o plano de 

clivagem é o (111). Estas superfícies de diamante 

passivadas são, na maioria dos trabalhos publicados, o 

substrato empregado para ancoragem de orgânicos e 

produção de dispositivos híbridos. 

 O objetivo deste artigo é investigar 

computacionalmente a superfície  de diamante 

monohidrogenada, C(100)(2x1):H utilizando métodos 

de primeiros baseados na Teoria do Funcional 

Densidade. Serão discutidas as propriedades 

estruturais e eletrônicas dos nossos modelos para esta  

superfície. O que se objetiva apresentar aqui é um 

passo inicial para o futuros estudos computacionais de  

sistemas híbridos obtidos a partir da funcionalização 

das superfícies de diamante com orgânicos visando 

aplicações como biosensores e fotovoltaicos. 

 

MATERIAIS E MÉTODOS 

 A obtenção das propriedades estruturais e 

eletrônicas das superfícies de diamante se fez por 

meio de cálculos de primeiros princípios, resolvendo a 

equação de Schrödinger.  O método de solução é 

baseado na Teoria do Funcional da Densidade (DFT – 

Density Functional Theory)  (HOHENBERG e 

KOHN, 1964; KOHN, W. SHAM, L. J. 1965), 

empregando a tradicional metodologia de Kohn-Sahm 

(KS), conforme implementado no programa de 

domínio público Quantum-Espresso (opEn Source 

Package for Research in Electronic Structure, 

Simulation, and Optimization ou PWSCF – Plane 

Wave Self-Consisted Field) (GIANNOZZI et al, 

2009). Empregou-se duas aproximações para a 

energia de troca e correlação (Exc):  aproximação local 

com parametrização de Perdew e Zunger (Local 

Density Approximation) (CERPELEY e ALDER, 

1980; PERDEW e ZUNGER, 1981) e aproximação 

generalizada com o gradiente (GGA – Generalized 

Gradient Approximation)  (PERDEW, BURK e 

ERNZERHOF, 1996) com parametrização de Perdew-

Burke-Ernzerhof . Funções de base tipo ondas planas 

(PW) foram empregadas para a representação 

matemática dos orbitais de KS. Neste caso, é 

interessante utilizar pseudopotenciais para tratar os 

elétrons mais internos e evitar nós das funções de 

onda que elevariam e muito a energia de corte das 

funçoes de base. Optou-se pelo uso de 

pseudopotenciais ultra-suaves ou de Vanderbilt com o 

intuito de obter eficiência computacional necessária 

para simulações de sistemas multieletrônicos e na 

presença de regiões de vácuo, como no caso das 

superfícies. Apenas 4 elétrons de valência do átomo 

de C foram tratados explicitamente. 

 O procedimento de Monkhorst-Pack foi 

empregada para gerar conjuntos de pontos k no espaço 

recíproco por meio da amostragem dentro da Zona de 

Brillouin (BZ). Posteriormente discutiremos a 

metodologia de escolha da quantidade de pontos ks 

adequados para descrição de cada um dos sistemas 

investigados.  

 Em todas as simulações, o critério de 

convergência do procedimento de auto-consistência 

(SCF – Self-Consistent Field) foi de 1x10⁻ ⁸  Ry. Em 

cálculos envolvendo otimizações de geometria, 
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considerou-se que a estrutura estava minimizada se as 

forças interatômicas estivessem menores que  

1x10⁻ ⁴  Ry/Bohr.  

 

RESULTADOS E DISCUSSÃO 

 O primeiro passo na investigação das 

superfícies de diamante é o estudo do cristal. O 

diamante bulk é formado por átomos de C cada um 

deles ligados a 04 vizinhos. O cristal perfeito de 

diamante pode ser modelado por uma estrutura 

denominada diamante (o nome da estrutura é uma 

referência a este material. Si e Ge são outros dois 

materiais que também se cristalizam nesta estrutura). 

Nas simulações, empregou-se uma célula unitária 

contendo 02 átomos na base de uma rede de bravais 

FCC (rede cúbica de face centrada – do inglês Face 

Centered Cubic). Os átomos têm posições: (0, 0, 0)a e 

(0.25, 0.25, 0.25)a, sendo a o parâmetro de rede do 

cristal (KITTEL, 2006). Nas Figuras 1(a) e 1(b) 

apresentam-se as imagens para a célula primitiva e 

também a translação de 3 células unitárias em cada 

uma das direções cristalográficas do diamante.  

Figura 1. Cristal de diamante. Em (a) é mostrada a célula 

unitária primitiva empregada nas simulações 

computacionais. Em (b) vê-se a mesma célula unitária, mas 

com translações periódicas nas três direções 

cristalográficas. 

  

a) b) 

 

Para comparação, a célula convencional está na Figura 

2. 

 

 

 

 

 

 

Figura 2. Célula Convencional para o cristal de diamante. 

 

 Inicialmente, foram realizados cálculos de 

otimização estrutural mantendo o parâmetro de rede 

da célula unitária fixo no valor experimental de 3,57 

Å (KAISER e BOND, 1959) e utilizando uma grade  

de 8x8x8 para gerar os pontos ks empregando a 

metodologida de MK (excluiu-se o ponto Gamma). A 

variação da energia total em função da variação da 

energia de corte da expansão em ondas planas pode 

ser visualizada na Figura 3. Cada um dos pontos do 

gráfico corresponde a um cálculo de otimização de 

geometria no qual o corte da densidade eletrônica do 

espaço real foi fixado em 10 vezes o valor da energia 

de corte da base de ondas planas. A energia de corte 

da base assumiu valores entre 10 e 100 Ry com passo 

de 5 Ry. 

Figura 3. Energia Total (Ry) em função da variação da 

energia de corte da base de ondas planas (Ry) para a célula 

unitária da figura 1(a). 

 

 Conclui-se da Figura 3 que a energia de corte 

de 45 Ry (com corte da densidade de cargas no espaço 

real de 450 Ry) é suficiente para descrever 

adequadamente a estrutura do cristal de diamante e 

também será empregado nos cálculos envolvendo 
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superfícies. Com esta informação, já é possível iniciar 

o procedimento de procura pelo parâmetro de rede 

otimizado para a metodologia empregada aqui. 

 Os valores otimizados de parâmetros de rede 

estão resumidos na Tabela 1 e comparados aos 

resultados experimentais, com os quais estão em 

excelente acordo. As diferenças relativas não 

ultrapassam 1%. Os demais parâmetros estruturais 

também estão em acordo com a previsão da literatura.  

Tabela 1. Caso necessário podem expandir a imagem para 

além das colunas.  Dado experimental para o parâmetro de 

rede retirados da referência (HOLLOWAY, 1991) e dados 

para distância e ângulos interatômicos de (KITTEL, 2006). 

(*Previsão teórica para C com hibridização tipo sp
3
.) 

 Calculado Expt. Dif. (%) 

aLDA ( Å) 3,5298 3,5671 1,05 

 aGGA ( Å) 3,5701 3,5671 0,08 

dC-C-LDA  ( Å) 1,5284 1,54 0,75 

dC-C-GGA  ( Å) 1,5459 1,54 0,38 

Ângulo (°) 109,47 109,47* 0 

 As propriedades eletrônicas do cristal de 

diamante já são bem conhecidas e há uma vasta 

literatura sobre o assunto. Dados experimentais e 

teóricos para largura da banda de valência, gap direto 

e gap indireto estão comparados aos nossos resultados 

na Tabela 2. 

 Tabela 2. Propriedades eletrônicas do diamante: largura da 

banda de valência (Eval), gap direto (Egap
dir

) e gap indireto 

(Egap
ind

) comparados com resultados experimentais 

(HYBERTSEN, 1986) e teóricos (HYBERTSEN, 1986).  

 Eval                   (eV) Egap
ind 

 (eV) 

Egap
dir 

 (eV) 

LDA 21,911 4,0161  5,364 

GGA 21,47 4,1119 5,538 

Expt.a 24,2; 21,0 (±1) 5,48 7,3 

Teor.b 23,0 5,60 7,50 

 

 Considerando-se que a DFT é uma teoria de 

estado fundamental, os resultados estão em bom 

acordo com dados teóricos e experimentais. A 

concordância entre nossos resultados e outros dados 

teóricos DFT é excelente e a diferença é muito menor 

que a obtida quando comparamos com os resultados 

teóricos de cálculos GW listados na Tabela 2. A 

estrutura de bandas, a densidade de estados (DOS) e 

sua respectiva projeção sobre os estados s e p de um 

dos átomos de C estão na Figura 4. Resultados LDA 

estão em preto e GGA em vermelho e são muito 

parecidos.  

Figura 4. Estrutura de bandas e DOS (densidade total de 

estados) para o cristal de diamante. A projeção da DOS 

(PDOS) para um dos átomos de C também foi inserida. O 

zero na escala de energia corresponde ao topo da banda de 

valência. 

 

Observa-se o que o topo da banda de valência (ver 

zero na escala de energia) está em Gamma e o fundo 

da banda de condução encontra-se na linha Gamma-X 

(próximo ao ponto X – para valores numéricos, ver 

Tabela 2).  Analisando-se a PDOS, está claro que a 

contribuição majoritária dos estados P do C está no 

topo da banda de valência. 

 Tendo analisado o cristal de diamante, é 

possível modelar a superfície. O foco será a superfície 

obtida da clivando da direção cristalográfica (100) do 

cristal e, consequetemente, deixando cada átomo 

exposto da superfície sem 2 átomos vizinhos. A 

instabilidade produzida pelas ligações não saturadas 

(conhecidas como dangling bonds)  conduz à 

formação de novas ligações (não existentes no cristal) 

e a superfície reconstrói. O processo é muito 
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complicado e há várias geometrias possíveis. Uma das 

estruturas geradas é denominada C(100) 2x1, na qual 

cada um dos átomos de superfície se aproxima do 

vizinho e há formação de dímeros e saturação de uma 

das ligações pendentes de cada átomo de C. A 

superfície resultante é metálica (SCHOLZE, 1996) e 

os dímeros são extremamente reativos. Todavia, se o 

processo de obtenção da superfície ocorre na presença 

de H a reconstrução C(100)(2x1):H, C(100)(1x1):H e 

C(100) (3x1):H e outras estruturas são possíveis 

(SILVA, 2009). Todos os resultados apresentados 

aqui referem-se à superfície monohidrogenada, 

C(100)(2x1):H e para simulá-la computacionalmente, 

emprega-se o modelo de fatias. Uma fatia consiste 

basicamente de uma fatia do cristal que contém um 

número de camadas suficiente para descrever a 

reconstrução da superfície e também o ambiente de 

bulk separada de sua imagem periódica por uma 

camada de vácuo. Os parâmetros de rede da célula 

unitária da fatia são dados por:           

  sendo a o parâmetro de rede do cristal (ver Tabela 1 

para os valores de a calculados com LDA e GGA) e c 

a direção do vácuo. Para evitar interação entre uma 

superfície e sua imagem periódica na direção c, 

utilizou-se uma camada de vácuo de com espessura de 

≈ 15 Å (ver Figura 5).  Com a mudança da célula 

unitária, a uma nova grade 4x8x1 foi usada para gerar 

os pontos ks empregando a metodologida de MK 

(incluiu-se o ponto Gamma). Uma questão importante 

é espessura ideal da fatia e para investigar tal questão, 

construiu-se fatias contendo 6, 8 e 10 camadas 

atômicas (ver Figura 5). Distâncias interatômicas para 

os dímeros e para C—H estão listadas na Tabela 3. Há 

excelente acordo com os dados experimentais e 

teóricos e os maiores desacordos estão associados à 

fatia de 6 camadas. O excelente acordo com os dados 

da literatura também foi averiguado para os demais 

parâmetros estruturais.  

Tabela 2. Distância interatômica para os dímeros e para 

aligação C – H na superfície C(100)(2x1):H modelada por 

fatias contendo 6, 8 e 10 camadas atômicas e calculadas 

com GGA e LDA. Dados experimentais (rotulado por 

Expt.
a
, WANG, 1999), de cálculos teóricos Tight Binding 

(rotulado por Teor.
b
, SILVA, 2009) e DFT-GGA (rotulado 

por Teor.
c
, YU, 2004). 

 C – H  H – H 

6 -  LDA 1,65 1,10 

6 -  GGA 1,63 1,10 

8 -  LDA 1,61 1,10 

8 -  GGA 1,62 1,10 

10 -  LDA 1,60 1,10 

10 -  GGA 1,62 1,10 

Expt.
a 1,60 -- 

Teor.
b 1,62 1,11 

Teor.
c 1,62 1,10 
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Figura 5. Na região superior temos imagem das fatias formadas por 6, 8 e 10 camadas de C. Na região inferior visualiza-se a 

fatia e sua imagem periódica na direção c, evidenciando a região de vácuo e também uma visão frontal (dímeros estão em 

vermelho). 

 

 

 

 Para discutir sobre as propriedades eletrônicas 

da superfície  C(100)(2x1):H, Tabelamos os valores 

de gap de energia e também apresentamos a relação 

de  dispersão (ver Figura 6 a) e figura 7) e densidade 

de estados (ver Figura 6 b)). 

Tabela 3. Valores para gaps direto e indireto de energia 

para a C(100)(2x1):H modelada por fatias contendo 6, 8 e 

10 camadas atômicas. Dados experimentais de fotoemissão 

(HAMZA, 1990) e teóricos Tight Binding (SILVA, 2009) 

foram inseridos para comparação. 

 Egap
ind 

 (eV) 

Egap
dir 

 (eV) 

6 -  LDA 4,20 3,52  

6 -  GGA 3,97 3,33  

8 -  LDA 3,59 3,53  

8 -  GGA 3,36 3,30  

10 -  LDA 3,29 --  

10 -  GGA 3,07 --  

Expt.a 4,30 --  

Teor.b  6,50 -- 

 A relação de dispersão calculada com os 

funcionais de LDA e GGA são semelhantes, o que se 

conclui observando a Figura 6a). Em acordo com 

dados experimentais de fotoemissão (HAMZA, 1990), 

a superfície monohidrogenada não é metálica e não 

temos estados eletônicos na região de gap. Chamamos 

a atenção que não esperamos concordância 

quantitativa entre nossos cálculos e os resultados 

experimentais para gap de energia porque precisamos 

aplicar correções à DFT, o que fugia ao escopo do 

trabalho.  

 Dados da DOS (Figura 6b)), evidenciam que 

o topo da banda de valência tem contribuição dos 

átomos de C dos dímeros e também daqueles situados 

no interior da fatia (rotulados por miolo). 

Especificamente, na região próxima ao gap, temos 

predominância dos estados eletrônicos p dos átomos 

de C, em situação semelhante à encontrada para o 

cristal (ver Figura 4). Os estados eletrônicos dos 
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átomos de H estão deslocalizados por toda a banda de 

valência, mas não alcançam o topo, iniciando 

contribuição significativa apenas a 1,5 eV abaixo do 

topo da banda de valência. A situação é oposta aquela 

observada para o fundo da banda de condução, onde 

observamos contribuição significativa do H. Estas 

caracterísitcas estão em acordo com resultados 

teóricos de tight binding e DFT da literatura (SILVA, 

2009; FURTHMULLER, 1995) e também com dados 

experimentais (HAMZA, 1990). 

Figura 6. Para a  superfície  C(100)(2x1):H modelada por uma fatia de 10 camadas apresentamos em a) a estrutura de bandas 

(LDA e GGA) e em b) a densidade de estados (GGA) com as respectivas projeções sobre os átomos dos dímeros, H e átomos 

entre a segunda e nona camadas atômicas da fatia são mostradas. O zero de energia foi deslocada para coincidir com o topo da 

banda de valência. 

 

a) 
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b) 

 

 

Na Figura 7, comparamos as relações de 

dispersão para fatias contendo 6 e 8 camadas os dados 

calculados para a fatia de 10 camadas. A visualização 

ficou restrita a uma pequena região do espaço 

recíproco mostrado na Figura 6a) para que fosse 

possível evidenciar a diferença de comportamento nas 

regiões próximas aos pontos Gamma e J. Analisando 

as imagens, vemos que apenas para as fatias contendo 

6 e 8 camadas, o topo da banda de valência está no 

ponto J e não em Gamma. Como consequência, a 

modelagem com fatias menos espessas nos faz 

concluir que a superfície monohidrogenada teria gap 

indireto (ver Tabela 3), em desacordo com os 

resultados teóricos ( FURTHMULLER, 1995; 

DAVIDSON, 1993). O que se conclui é que, apesar da 

geometria está bem descrita pelas 03 fatias 

investigadas, as propriedades eletrônicas apontam que 

devemos utilizar a fatia com no mínimo 10 camadas, 

garantindo a correta descrição das propriedades 

eletrônicas. 

CONCLUSÃO 

 As propriedades estruturais e eletrônicas do 

cristal de diamante e da superfície monohidrogenada, 

C(100)(2x1):H foram estudadas utilizando método de 

primeiros princípios baseado na Teoria do Funcional 

Densidade com metodologia de espaço recíproco. 

Nossos resultados estão em excelente acordo com os 

dados experimentais e teóricos para estes sistemas. 

Especificamente para a superfície monohidrogenada, 

mostramos que nossa metodologia só descreve 

adequadamente as propriedades eletrônicas se uma 

fatia com espessura mínima de 10 camadas é utilizada 

para modelar a superfície. Este resultado é 

fundamental e é o primeiro passo para que se possa 

iniciar investigações de sistemas híbridos orgânico - 

superfícies de diamante.  
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Figura 7. Comparação entre a estrutura de bandas (GGA) para a  superfície  C(100)(2x1):H modelada por fatias contendo 6, 8 

e 10 camadas atômicas. O zero de energia foi deslocada para coincidir com o topo da banda de valência. 
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