INVESTIGACAO TEORICA DAS PROPRIEDADES
ESTRUTURAIS E ELETRONICAS DA SUPERFICIE
C(100)(2X1):H USANDO DFT

Theoretical Investigation of Structural and Electronic Properties of C(100)(2x1):H Desafios
Surface using DFT

Artigo Original
. . ., , - . L, . .. Original Article
La investigacion teorica de propiedades estructurales y electronicos de superficie C Articulo Original

(100) (2X1): H utilizando DFT

Regina Lelis de Sousa™

! Curso de Fisica e Laboratério de Pesquisa em Materiais para Aplicacdes em Dispositivos Eletronicos
(LABMADE), Universidade Federal do Tocantins, Unidade Cimba, Campus de Araguaina, Araguaina, TO, Brasil.

*Correspondéncia: Laboratério de Pesquisa em Materiais para Aplicacbes em Dispositivos Eletrdnicos
(LABMADE), Universidade Federal do Tocantins, Av. Paraguai, s/n, Esquina com Uxiramas, Setor Cimba,
Araguaina, Tocantins, Brasil. CEP:77.824-838. e-mail rlsousa@uft.edu.br.

RESUMO

Superficies de diamante tém sido objeto de investigacdo devido as suas interessantes propriedades. Na ultima
década, o interesse por estas superficies passivadas tém aumentado significativamente devido a possibilidade de
novas aplicagdes quando funcionalizadas com materiais organicos. O entendimento das interessantes propriedades
dos materiais hibridos resultantes tem sido foco de debate. Como um primeiro passo no estudo destes sistemas, 0
objetivo deste trabalho € apresentar uma descricao detalhada das propriedades estruturais e eletrénicas do cristal de
diamante e da superficie monohidrogenada, C(100)(2x1):H, utilizando Teoria do Funcional Densidade (DFT) com
0 método de ondas planas e pseudopotenciais ultrasuaves. Os resultados obtidos para o cristal de diamante e a
superficie monohidrogenada estdo em excelente acordo com os dados experimentais e tedricos para os funcionais
de troca e correlacdo testados. Como principal resultado, nossos dados mostram que uma correta descri¢do das
propriedades eletronicas é alcancada quando a superficie € modelada com fatias com espessura de pelo menos dez
camadas atdmicas. Esta informacdo sera valiosa e é o primeiro passo para futuras simulac6es dos sistemas hibridos
envolvendo superficie monohidrogenada.

Palavras-chave: Superficies Hidrogenadas de Diamante, Teoria do Funcional da Densidade, Estrutura
Eletronica.

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 investigacion debido a sus propiedades interesantes. En la Ultima
década, el interés en estas superficies pasivadas han aumentado significativamente debido a la posibilidad de
nuevas aplicaciones cuando funcionalizado con materiales organicos. La comprension de las propiedades
interesantes de los materiales hibridos resultantes han sido objeto de debate. Como primer paso en el estudio de
estos sistemas, el objetivo de este trabajo es presentar una descripcion detallada de las propiedades estructurales y
electrénicas de diamante de cristal y la superficie monohidrogenada, C (100) (2x1): H utilizando la teoria
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 estan en excelente acuerdo con los datos
experimentales y tedricos probados para el intercambio y correlacion funcional. El principal resultado, nuestros
datos muestran gque una descripcion correcta de las propiedades electrénicas se logra cuando la superficie esta
modelada con gruesas rebanadas de al menos diez capas atomicas. Esta informacion sera valiosa y es el primer

paso para futuras simulaciones de sistemas hibridos que involucran monohidrogenada superficie.
Palabras clave: diamante hidrogenado de superficie, Teoria Funcional de Densidad, estructura electronica.

INTRODUCAO

Diamante tem sido um extensivamente
estudado e suas propriedades estruturais, eletrénicas e
Opticas tém sido bem descritas e extensivamente
discutidas na literatura. Boa condutividade térmica,
transparéncia optica (a partir de UV a IR), elevada
estabilidade mecanica, alta dureza e resisténcia a
corrosdo sdo destaques (SZUNERITS, 2008). Devido
ao desenvolvimento de técnicas que permitem
obtencdo de superficies deste material com boa
gualidade, muitas caracteristicas das superficies de
diamante também tém sido investigadas. Nos Gltimos
anos, a descoberta de que é possivel obter e/ou
controlar propriedades especificas das superficies por
meio de processos de funcionalizagdo com organicos
permitiram uma nova era tecnoldgica (TEPLYAKOV,
2013).

organicos e as superficies em novas aplicagcdes nunca

Atualmente, pode-se utilizar materiais
antes cogitadas para cada um destes materiais. As
possibilidades sdo vastas porque a versatilidade das
moléculas organicas é surpeendente e também porque
ja temos conhecimento sélido e entendemos bem as
propriedades dos semicondutores tradicionais. O

resultado é produzir novas aplicacBes que ndo sdo

possiveis explorando cada um dos materiais
individualmente (TEPLYAKOV, 2013; WONG,
2013; CUCINOTTA, 2008; CALDAS, 2007,
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CALZOLARI, A., 2006; GALAR, 2014; GALAR,
2011). Estd claro que o processo de se ajustar e
controlar as propriedades das superficies por meio da
interacdo com materiais organicos (TEPLYAKOQV,
2013) é fascinante: biosensores, sensores, dispositivos
fotovoltaicos e muitas outras aplicacdes tecnoldgicas
se beneficiam de processos de funcionalizag&o.
Recetemente, pesquisadores da Universidade de Praga
(TEPLYAKOV, 2013) mostraram que a deposicéo
eletroquimica de polipirrol sobre cristais de diamante
hidrogenado produzia mudangas na fotoluminescéncia
do diamante bem como na camada de organico.
Surpreendentemente, mostrou-se que o efeito é
reversivel e tem origem eletrdnica. Foi proposto que o
efeito pode ter aplicagdes em controle elétrico de
centros de cor em diamante e também em converséo
de energia, 0 que torna estes sistemas muito mais
interessantes além, é claro, do ponto de vista de
ciéncia bésica.

Especialmente por serem biocompativeis, as
superficies de diamante sdo de especial interesse
quando a aplicacdo sdo biosensores (CATERINO,
2014). Uma das preocupacdes € qual das superficies
de diamante deve ser utilizada para se obter sucesso,
uma vez que devido aos processos de reconstrugéo,
uma variedade de diferentes arranjos atdmicos e,

consequentemente, diferentes superficies podem ser
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crescidas. As superficies sdo extremamente reativas
devido a presenca de ligacGes pendentes e, para evitar
contaminacdes, ¢ fundamental que sejam manuseadas
em ambiente de ultra-alto-vacuo,  situagdo
incompativel com o uso de quimica molhada, que €é
um procedimento adequado para funcionalizagcdo com
moléculas  organicas  (TEPLYAKOV, 2013,
SZUNERITS, 2008; CATERINO, 2014). Uma
solucdo adequada é a passivacdo da superficie com H,
eliminando as ligacdes pendentes e deixando-as muito
menos reativas e adequadas para uso fora do ambiente
de ultra alto vacuo (HAMZA, 1990). Apds a
hidrogenacdo, se o plano de clivagem for o (100), trés
reconstrugbes  comumente  encontradas  sdo:
C(100)(1x1):H, C(100)(2x1):H e C(100)(3x1):H e
algumas variacGes destas estruturas (SILVA, 2009;
HAMZA, 1990 , FURTHMULLER, 1995).
Superficie C(111)(1x1):H é obtida quando o plano de
clivagem é o (111). Estas superficies de diamante
passivadas sdo, na maioria dos trabalhos publicados, o
substrato empregado para ancoragem de organicos e
producdo de dispositivos hibridos.

O objetivo deste

artigo é investigar

computacionalmente a superficie de diamante
monohidrogenada, C(100)(2x1):H utilizando métodos
de primeiros baseados na Teoria do Funcional
Densidade. Serdo discutidas as propriedades
estruturais e eletronicas dos nossos modelos para esta
superficie. O que se objetiva apresentar aqui € um
passo inicial para o futuros estudos computacionais de
sistemas hibridos obtidos a partir da funcionalizagdo
das superficies de diamante com organicos visando

aplicagBes como biosensores e fotovoltaicos.

MATERIAIS E METODOS

A obtencdo das propriedades estruturais e
eletronicas das superficies de diamante se fez por
meio de célculos de primeiros principios, resolvendo a
equacdo de Schrodinger. O método de solucdo é

baseado na Teoria do Funcional da Densidade (DFT —
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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
dominio puablico Quantum-Espresso (opEn Source
Package for Research in Electronic Structure,
Simulation, and Optimization ou PWSCF — Plane
Wave Self-Consisted Field) (GIANNOZZI et al,
2009).

energia de troca e correlacéo (Ex): aproximacéo local

Empregou-se duas aproximacbes para a

com parametrizagdo de Perdew e Zunger (Local
Density Approximation) (CERPELEY e ALDER,
1980; PERDEW e ZUNGER, 1981) e aproximacao
generalizada com o gradiente (GGA — Generalized
Gradient Approximation) (PERDEW, BURK e
ERNZERHOF, 1996) com parametrizacdo de Perdew-
Burke-Ernzerhof . Fungdes de base tipo ondas planas
(PW) foram empregadas para a representacdo
matematica dos orbitais de KS. Neste caso, €
interessante utilizar pseudopotenciais para tratar 0s
elétrons mais internos e evitar nos das fungbes de
onda que elevariam e muito a energia de corte das
funcoes de base. Optou-se pelo wuso de
pseudopotenciais ultra-suaves ou de Vanderbilt com o
intuito de obter eficiéncia computacional necessaria
para simulagdes de sistemas multieletronicos e na
presenca de regibes de vacuo, como no caso das
superficies. Apenas 4 elétrons de valéncia do atomo
de C foram tratados explicitamente.

O procedimento de Monkhorst-Pack foi
empregada para gerar conjuntos de pontos k no espaco
reciproco por meio da amostragem dentro da Zona de
(B2).

metodologia de escolha da quantidade de pontos ks

Brillouin Posteriormente  discutiremos a
adequados para descricdo de cada um dos sistemas
investigados.

Em todas as simulagdes, o critério de
convergéncia do procedimento de auto-consisténcia
(SCF — Self-Consistent Field) foi de 1x10~ 8 Ry. Em

calculos envolvendo otimizacbes de geometria,
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considerou-se que a estrutura estava minimizada se as
interatbmicas
1x10™ * Ry/Bohr.

forcas estivessem  menores que

RESULTADOS E DISCUSSAO

O primeiro passo na investigacdo das
superficies de diamante é o estudo do cristal. O
diamante bulk é formado por atomos de C cada um
deles ligados a 04 vizinhos. O cristal perfeito de
diamante pode ser modelado por uma estrutura
denominada diamante (0 nome da estrutura € uma
referéncia a este material. Si e Ge sdo outros dois
materiais que também se cristalizam nesta estrutura).
Nas simulagdes, empregou-se uma célula unitaria
contendo 02 &tomos na base de uma rede de bravais
FCC (rede cubica de face centrada — do inglés Face
Centered Cubic). Os dtomos tém posigdes: (0, 0, 0)a e
(0.25, 0.25, 0.25)a, sendo a o parametro de rede do
cristal (KITTEL, 2006). Nas Figuras 1(a) e 1(b)
apresentam-se as imagens para a célula primitiva e
também a translacdo de 3 células unitarias em cada
uma das direc@es cristalograficas do diamante.

Figura 1. Cristal de diamante. Em (a) é mostrada a célula
unitdria  primitiva  empregada  nas  simulagles

computacionais. Em (b) vé-se a mesma célula unitaria, mas
periddicas nas  trés

com translacBes

direcdes
cristalogréaficas.

a) b)

Para comparag&o, a célula convencional esta na Figura
2.
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Figura 2. Célula Convencional para o cristal de diamante.

Inicialmente, foram realizados calculos de
otimizagdo estrutural mantendo o parametro de rede
da célula unitéria fixo no valor experimental de 3,57
A (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
variacdo da energia total em funcdo da variacdo da
energia de corte da expansdo em ondas planas pode
ser visualizada na Figura 3. Cada um dos pontos do
grafico corresponde a um célculo de otimizacdo de
geometria no qual o corte da densidade eletrnica do
espaco 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 funcdo da variacdo da
energia de corte da base de ondas planas (Ry) para a célula
unitaria da figura 1(a).
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Conclui-se da Figura 3 que a energia de corte
de 45 Ry (com corte da densidade de cargas no espaco
real de 450 Ry) é suficiente para descrever
adequadamente a estrutura do cristal de diamante e

também sera empregado nos calculos envolvendo
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superficies. Com esta informacao, ja é possivel iniciar
0 procedimento de procura pelo pardmetro de rede
otimizado para a metodologia empregada aqui.

Os valores otimizados de parametros de rede
estdo resumidos na Tabela 1 e comparados aos
resultados experimentais, com 0s quais estdo em
excelente acordo. As diferengas relativas néo
ultrapassam 1%. Os demais parametros estruturais
também estdo em acordo com a previsdo da literatura.

Tabela 1. Caso necessario podem expandir a imagem para
além das colunas. Dado experimental para o parametro de
rede retirados da referéncia (HOLLOWAY, 1991) e dados
para distancia e angulos interatdmicos de (KITTEL, 2006).
(*Previséo tedrica para C com hibridizagao tipo sp*.)

Calculado Expt. Dif. (%)
aoa(A) 3,5298 3,5671 1,05
acea (A) 3,5701 3,5671 0,08
decioa (A) 1,5284 1,54 0,75
deceoa (A)  1,5459 1,54 0,38
Angulo (°) 109,47 109,47* 0

As propriedades eletrdnicas do cristal de
diamante j& sdo bem conhecidas e ha uma vasta
literatura sobre o assunto. Dados experimentais e
tedricos para largura da banda de valéncia, gap direto
e gap indireto estdo comparados aos nossos resultados
na Tabela 2.

Tabela 2. Propriedades eletronicas do diamante: largura da
banda de valéncia (AE,4), gap direto (Eg,™) € gap indireto

(Egap'nd comparados com resultados experimentais
(HYBERTSEN, 1986) e tedricos (HYBERTSEN, 1986).
AE (eV) Egap™ Egan™"
(eV) (eV)
LDA 21,911 4,0161 5,364
GGA 21,47 4,1119 5,538
Expt.2 24,2: 21,0 (+1) 5,48 7.3
Teor.? 23,0 5,60 7,50

Considerando-se que a DFT é uma teoria de

estado fundamental, os resultados estdo em bom
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acordo com dados tedricos e experimentais. A
concordancia entre nossos resultados e outros dados
tedricos DFT é excelente e a diferenca € muito menor
gue a obtida quando comparamos com os resultados
tedricos de célculos GW listados na Tabela 2. A
estrutura de bandas, a densidade de estados (DOS) e
sua respectiva projecdo sobre os estados s e p de um
dos atomos de C estdo na Figura 4. Resultados LDA
estdo em preto e GGA em vermelho e sdo muito
parecidos.

Figura 4. Estrutura de bandas e DOS (densidade total de
estados) para o cristal de diamante. A projecdo da DOS
(PDOS) para um dos 4tomos de C também foi inserida. O
zero na escala de energia corresponde ao topo da banda de

valéncia.

15

(eV)

gia

Ener

r X L.

I KW

Observa-se 0 que o topo da banda de valéncia (ver
zero na escala de energia) estd em Gamma e o fundo
da banda de conducédo encontra-se na linha Gamma-X
(préximo ao ponto X — para valores numéricos, ver
Tabela 2). Analisando-se a PDOS, esta claro que a
contribuicdo majoritéria dos estados P do C estd no
topo da banda de valéncia.

Tendo analisado o cristal de diamante, é
possivel modelar a superficie. O foco sera a superficie
obtida da clivando da direcéo cristalografica (100) do
cristal e, consequetemente, deixando cada &tomo
exposto da superficie sem 2 &tomos vizinhos. A
instabilidade produzida pelas ligagcbes ndo saturadas
(conhecidas como dangling bonds) conduz a
formacdo de novas ligagbes (ndo existentes no cristal)

e a superficie reconstrdi. O processo € muito
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complicado e ha varias geometrias possiveis. Uma das
estruturas geradas é denominada C(100) 2x1, na qual
cada um dos atomos de superficie se aproxima do
vizinho e h& formacdo de dimeros e saturagdo de uma
das ligacBes pendentes de cada &omo de C. A
superficie resultante ¢ metalica (SCHOLZE, 1996) e
os dimeros sdo extremamente reativos. Todavia, se 0
processo de obtengdo da superficie ocorre na presenca
de H a reconstrucdo C(100)(2x1):H, C(100)(1x1):H e
C(100) (3x1):H e outras estruturas sdo possiveis
(SILVA, 2009). Todos os resultados apresentados

é espessura ideal da fatia e para investigar tal questdo,
construiu-se fatias contendo 6, 8 e 10 camadas
atdbmicas (ver Figura 5). Distancias interatdbmicas para
os dimeros e para C—H estdo listadas na Tabela 3. H&
excelente acordo com os dados experimentais e
tedricos e 0s maiores desacordos estdo associados a
fatia de 6 camadas. O excelente acordo com os dados
da literatura também foi averiguado para os demais
parametros estruturais.

Tabela 2. Distancia interatbmica para os dimeros e para
aligagcdo C — H na superficie C(100)(2x1):H modelada por

fatias contendo 6, 8 e 10 camadas atdémicas e calculadas
com GGA e LDA. Dados experimentais (rotulado por
Expt.?, WANG, 1999), de célculos teéricos Tight Binding
(rotulado por Teor.?, SILVA, 2009) e DFT-GGA (rotulado
por Teor.%, YU, 2004).

aqui referem-se a superficie monohidrogenada,

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

emprega-se 0 modelo de fatias. Uma fatia consiste

C-H H-H
basicamente de uma fatia do cristal que contém um
niamero de camadas suficiente para descrever a 6 - LDA 1,65 1,10
reconstrucdo da superficie e também o ambiente de 6- GGA 163 1.10
bulk separada de sua imagem periédica por uma
- 1,61 1,1
camada de vacuo. Os parametros de rede da célula 8- LDA 5 10
unitaria da fatia sdo dados por: v2a xv2a/2 x 8- GGA 1,62 1,10
. 109
c,sendo a o parametro de rede do cristal (ver Tabela 1 10 - LDA 1,60 1,10 -
para os valores de a calculados com LDA e GGA) e ¢ 10- GGA 162 110
a direcdo do vacuo. Para evitar interacdo entre uma
- . - N Expt.? 1,60 --
superficie e sua imagem periodica na dire¢do c,
utilizou-se uma camada de vacuo de com espessura de Teor. 162 111
~ 15 A (ver Figura 5). Com a mudanca da célula
Teor.* 1,62 1,10

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

0s pontos ks empregando a metodologida de MK

(incluiu-se o ponto Gamma). Uma questdo importante
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Figura 5. Na regido superior temos imagem das fatias formadas por 6, 8 e 10 camadas de C. Na regido inferior visualiza-se a

fatia e sua imagem periddica na dire¢do c, evidenciando a regido de vacuo e também uma visdo frontal (dimeros estdo em

vermelho).

6 camadas

8 camadas

10 camadas

& ‘ vécuo &

Para discutir sobre as propriedades eletronicas
da superficie C(100)(2x1):H, Tabelamos os valores
de gap de energia e também apresentamos a relagdo
de dispersdo (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 atémicas. Dados experimentais de fotoemisséo
(HAMZA, 1990) e tedricos Tight Binding (SILVA, 2009)
foram inseridos para comparacao.

Egapi”d Egapdir

(eV) (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.? 4,30
Teor.” 6,50
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A relacdo de dispersdo calculada com os
funcionais de LDA e GGA sdo semelhantes, o que se
conclui observando a Figura 6a). Em acordo com
dados experimentais de fotoemissdo (HAMZA, 1990),
a superficie monohidrogenada ndo é metalica e ndo
temos estados eletdnicos na regido de gap. Chamamos
a atencdo que ndo esperamos concordancia
quantitativa entre nossos célculos e os resultados
experimentais para gap de energia porque precisamos
aplicar corregbes a DFT, o que fugia ao escopo do
trabalho.

Dados da DOS (Figura 6b)), evidenciam que
0 topo da banda de valéncia tem contribuicdo dos
atomos de C dos dimeros e também daqueles situados
no interior da fatia (rotulados por miolo).
Especificamente, na regido préxima ao gap, temos
predominancia dos estados eletrbnicos p dos atomos
de C, em situacdo semelhante a encontrada para o

cristal (ver Figura 4). Os estados eletrénicos dos
Revista Desafios —v. 04, n. 1, 2017
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atomos de H estdo deslocalizados por toda a banda de

valéncia, mas ndo alcancam o topo, iniciando
contribuicdo significativa apenas a 1,5 eV abaixo do
topo da banda de valéncia. A situacdo é oposta aquela

observada para o fundo da banda de conducédo, onde

observamos contribuicdo significativa do H. Estas
caracterisitcas estdo em acordo com resultados
teoricos de tight binding e DFT da literatura (SILVA,
2009; FURTHMULLER, 1995) e também com dados

experimentais (HAMZA, 1990).

Figura 6. Para a superficie 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 proje¢des sobre os atomos dos dimeros, H e &tomos

entre a segunda e nona camadas atémicas da fatia sdo mostradas. O zero de energia foi deslocada para coincidir com o topo da
banda de valéncia.
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Na Figura 7, comparamos as relagdes de
disperséo para fatias contendo 6 e 8 camadas os dados
calculados para a fatia de 10 camadas. A visualizacdo
ficou restrita a uma pequena regido do espaco
reciproco mostrado na Figura 6a) para que fosse
possivel evidenciar a diferenca de comportamento nas
regides proximas aos pontos Gamma e J. Analisando
as imagens, vemos que apenas para as fatias contendo
6 e 8 camadas, 0 topo da banda de valéncia esta no
ponto J e ndo em Gamma. Como consequéncia, a
modelagem com fatias menos espessas nos faz
concluir que a superficie monohidrogenada teria gap
indireto (ver Tabela 3), em desacordo com o0s
( FURTHMULLER, 1995;
DAVIDSON, 1993). O que se conclui € que, apesar da
03 fatias

resultados tedricos
geometria estd bem descrita pelas
investigadas, as propriedades eletronicas apontam que
devemos utilizar a fatia com no minimo 10 camadas,
garantindo a correta descricdo das propriedades

eletronicas.

DOI: http://dx.doi.org/10.20873/uft.2359-3652.2017v4n1p104
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CONCLUSAO

As propriedades estruturais e eletrénicas do
cristal de diamante e da superficie monohidrogenada,
C(100)(2x1):H foram estudadas utilizando método de
primeiros principios baseado na Teoria do Funcional
Densidade com metodologia de espago reciproco.
Nossos resultados estdo em excelente acordo com o0s
dados experimentais e tedricos para estes sistemas.
Especificamente para a superficie monohidrogenada,
mostramos que nossa metodologia s6 descreve
adequadamente as propriedades eletronicas se uma
fatia com espessura minima de 10 camadas é utilizada
para modelar a superficie. Este resultado ¢
fundamental e é o primeiro passo para que se possa
iniciar investigacdes de sistemas hibridos orgénico -

superficies de diamante.
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Figura 7. Comparacéo entre a estrutura de bandas (GGA) para a superficie C(100)(2x1):H modelada por fatias contendo 6, 8
e 10 camadas atémicas. O zero de energia foi deslocada para coincidir com o topo da banda de valéncia.
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