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RESUMEN DE LA TESIS DOCTORAL:

NANOELECTRONICA DEL CARBONO:
NANOTUBOS Y NANOCINTAS

INTRODUCCION

Las extraordinarias propiedades del grafeno y sus pa-
rientes cuasi-unidimensionales, los nanotubos y las na-
nocintas, son objeto de enorme interés, tanto desde el
punto de vista tedrico como experimental. Tienen ex-
traordinarias propiedades mecdnicas, eléctricas y térmi-
cas, lo cual les ha valido popularmente la consideracion
de supermateriales. Estas formas alotropicas del carbono
se han propuesto para numerosas aplicaciones, especial-
mente en nanoelectronica.

Las propiedades fisicas de los nanotubos de carbono
y de las nanocintas estan estrechamente relacionadas
con las del grafeno: en efecto, las nanocintas pueden
considerarse como tiras de grafeno de anchura nanomé-
trica y los nanotubos de carbono como estas tiras enro-
lladas formando cilindros, tal como se muestra en la fi-
gura 1.
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Figura 1. Hoja de grafeno en la que se resalta una nanocinta
de grafeno (izquierda). En las figuras de la derecha se muestra
coémo se obtiene un nanotubo de carbono enrollando la cinta de
grafeno sobre su eje longitudinal.

El grafeno es un material bidimensional formado por
una unica capa de atomos de carbono. Los atomos estan
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dispuestos en una red hexagonal analoga a la de un
panal de abejas. Esta estructura se debe a que la hibri-
dacion de los atomos de C en el grafeno es sp?; estos
orbitales hibridos se encuentran en un plano formando
angulos de 120°C entre ellos.

El orbital p que queda sin hibridar se halla perpen-
dicular a este plano y es el responsable de las propie-
dades electrénicas y de transporte a bajas energias. El
comportamiento electronico del grafeno se asemeja a
un semiconductor de gap cero, donde las bandas de
conduccidn y valencia se tocan en dos puntos inequi-
valentes, llamados valles electronicos, en la primera
zona de Brillouin. La relaciéon de dispersion a baja
energia es lineal: los portadores de carga se comportan
como fermiones de Dirac sin masa, con una velocidad
efectiva trescientas veces inferior a la velocidad de la
luz. Esto permite hacer estudios de dindmica relativista
en un sistema tipico de estado solido, lo que ha moti-
vado numerosos trabajos de investigacion. Sin embar-
go, la ausencia de gap es una desventaja para aplica-
ciones electronicas, para las que son necesarias
materiales semiconductores.

Los nanotubos y nanocintas tienen muchas propie-
dades en comun con el grafeno, pero cuentan con una
ventaja adicional: estos sistemas unidimensionales
pueden comportarse como semiconductores segun su
geometria. En los nanotubos depende de la quiralidad
y del didmetro de los mismos, mientras que en las na-
nocintas las claves son la anchura de la cinta y la for-
ma de su borde. La posibilidad de tener diferentes com-
portamientos electronicos en funcion de factores
geométricos hace que estos sistemas sean interesantes
para aplicaciones nanoelectronicas. Por ejemplo, pue-
den formarse nanoestructuras compuestas sélo de car-
bono, como una uni6én entre un nanotubo metalico y
otro semiconductor. Este tipo de unidén puede tener
comportamiento rectificador, por lo que seria algo asi
como un diodo molecular.

La principal caracteristica de las nanocintas de gra-
feno es la presencia de estados localizados en sus bordes,
lo que abre la posibilidad de utilizarlas para aplicaciones
en nanoelectronica. Ademas, las propiedades magnéticas
de las nanocintas estan directamente relacionadas con la
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existencia de estos estados de borde y ha motivado que
se propongan para dispositivos espintronicos, que utili-
zan el espin en lugar de la carga en dispositivos de esta-
do solido.

El objetivo de esta Tesis Doctoral ha sido el estudio
de las propiedades electronicas, magnéticas y de trans-
porte de estas nanoestructuras basadas en carbono, na-
notubos y nanocintas. Este estudio es de gran interés
para la nanoelectrdnica basada en el carbono, debido a
que en sistemas de tamafo nanométrico aparecen feno-
menos cuanticos que pueden emplearse en dispositivos
electronicos novedosos [1].

En la tesis se han empleado diferentes métodos y
modelos dependiendo de las propiedades de interés y
del propio sistema estudiado: el modelo de electrones
fuertemente ligados (o tight-binding), el modelo de
Hubbard (que incluye la interaccion electron-electron),
el modelo de masa efectiva (o k-p), y el programa SIES-
TA (basado en la teoria del funcional de la densidad).
Para los sistemas sin periodicidad espacial se ha usado
el método de empalme de las funciones de Green, y la
conductancia se ha calculado con el formalismo de
Landauer-Biittiker.

A continuacion se citaran algunos de los resultados
mas relevantes de la tesis.

ESTADOS DE INTERCARA EN UNIONES ENTRE
NANOTUBOS DE CARBONO

Un tema que ha tenido una creciente actividad en
estos ultimos afios ha sido el estudio de la fisica de las
uniones entre diferentes nanotubos, para las que los
estados de intercara (que generan densidades de elec-
trones localizadas alrededor de la union entre nanotu-
bos) pueden dominar las propiedades opticas, de trans-
porte, y electronicas. Esta parte de la tesis tiene el
objetivo de aclarar el origen de los estados de intercara
que se producen en las uniones entre nanotubos aqui-
rales, que son aquellos con geometria “zigzag” o “arm-
chair” [2].

A partir de un estudio sistematico de estos estados, se
ha relacionado su origen con los estados de borde que
aparecen en el grafeno. Esto permite predecir el numero
de estados en cualquier union de tubos aquirales e inclu-
so su energia dentro de una aproximacion tight-binding.
También se ha conseguido predecir la localizacion espa-
cial del estado de intercara.
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Figura 2. Localizacion de un estado de intercara en una union
entre un nanotubo (14,0) y otro (7,7), (14,0)/(7,7), obtenida
mediante el cddigo SIESTA.

OSCILACIONES DE FRIEDEL EN PUNTOS
CUANTICOS DE NANOTUBOS DE CARBONO

Al igual que en las uniones entre nanotubos apa-
recen estados de intercara; estos estados vuelven a
aparecer en puntos cuanticos formados por nanotu-
bos, formados por una union doble (véase la figura 3).
En esta heteroestructura hay dos intercaras en las
cuales aparecen estados electrénicos confinados.
Cuando el tamafio del punto cuantico es grande, estos
estados no interaccionan entre si y se localizan a la
energia de los estados de la unidn simple. Pero cuando
el tamafio del punto cudntico es relativamente peque-
fio los estados de intercara interaccionan y sus ener-
gias se desdoblan.

Hemos estudiado cémo el comportamiento de estos
estados depende del tipo de nanotubo que da lugar al
punto cudntico: en funcion del tamafio del punto
cudntico, su energia muestra un comportamiento osci-
latorio o bien un decaimiento mondétono. Hemos rela-
cionado este comportamiento con oscilaciones de tipo
Friedel [3].

Figura 3. Punto cudntico formado por un nanotubo (3,3) entre
dos nanotubos semiinfinitos zigzag (6,0).

NANOELECTRONICA EN NANOTUBOS ABIERTOS

En este parte de la tesis se presenta una nueva na-
noestructura formada por un nanotubo parcialmente
desenrollado, el cual puede verse como la unién entre un
nanotubo y una nanocinta (ver figura 4). Este sistema
aprovecha las ventajas de los electrones confinados en
una estructura tubular cuasiunidimensional (nanotubo)
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junto con los estados de borde que aparecen en las na-
nocintas.

Hemos calculado las propiedades de transporte de
este tipo de estructuras, demostrando que el nanotubo
actua como un contacto totalmente transparente para
los electrones que provienen de la nanocinta. Ademas, la
nanocinta selecciona un valle de conduccion de los dos
presentes en el nanotubo, comportandose como un filtro
de valle [1]. El valle es un grado de libertad mas que
tienen los portadores de carga de algunos sistemas y su
estudio se llama, en analogia con el uso de espintronica
para el espin del electrdn, “valletronica”.

Figura 4. Nanotubo de carbono parcialmente desenrollado por
el centro (arriba) y desenrollado por los extremos (abajo).

Cuando se introduce un campo magnético perpendi-
cular a la estructura los estados de borde de la nanocin-
ta se alinean de tal forma que el sistema pasa de ser
antiferromagnético a ferromagnético, y se obtiene una

magnetorresistencia gigante del orden del 100%.

COPOS DE GRAFENO BICAPA

Este sistema puede considerarse como un punto
cuantico de una nanocinta bicapa entre dos contactos
formados por nanocintas (véase la figura 5). La principal
caracteristica del transporte en este sistema es que la
conductancia muestra oscilaciones periodicas depen-
dientes de tres factores: la energia de los electrones in-
cidentes, el acoplamiento entre las dos laminas y la lon-
gitud del copo bicapa. Se demuestra que el sistema
compuesto por dos nanocintas parcialmente solapadas
(figura 5 abajo) puede actuar como un dispositivo elec-
tromecdnico: cuando una de las nanocintas se desliza
sobre la otra, la conductancia oscila entre su maximo y
cero [4].

w3

Se pueden modificar estas caracteristicas mediante la
aplicacion de un voltaje entre las nanocintas. El voltaje
inducido sintoniza la conductancia de tal modo que se
puede controlar el gap [5].

copo de grafeno

Figura 5. Estructura de un copo de grafeno bicapa con bordes
armchair. Figura de arriba: los dos contactos pertenecen a la
misma nanocinta. Figura de abajo: dos cintas parcialmente
solapadas, en las que se puede ver como una parte central
bicapa con contactos en diferentes capas.

INTERACCION DE VAN DER WAALS EN
NANOCINTAS DE GRAFENO BICAPA

En este apartado de la tesis se estudia la interaccion
entre dos nanocintas de grafeno mediante calculos de
primeros principios. Se han realizado calculos de energia
total con la inclusién de fuerzas de van der Waals y
polarizacion de espin. En nanocintas bicapa, tanto la
disposicién entre las capas como la estructura del borde
determinan las propiedades electronicas y magnéticas
del sistema completo.
nanocinta bicapa AA

Figura 6. Nanocintas bicapa con apilamiento AA, donde la
interaccion entre los estados de borde hace que se combe por
los extremos (arriba). Figura de abajo: mismas nanocintas
pero con apilamiento AB, en este caso la estructura plana
se deforma de tal manera que el borde exterior se comba
sobre el otro.
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Cuando las nanocintas tienen bordes acabados en zigag,
se ha encontrado que la polarizacion de espin influye signi-
ficativamente sobre el apilamiento mas estable. La interac-
cion magnética entre los estados de borde de las dos cintas
causa una deformacion de la estructura plana, conduciendo
a la reduccion de la magnetizacion de cada capa [6].

Adicionalmente, se muestra como una nanocinta so-
bre una lamina de grafeno (véase la figura 1, izquierda)
mantiene la magnetizaciéon para anchos mayores. Esto
puede tener sus implicaciones en la creacién de disposi-
tivos magnéticos.

NANOCINTAS CON BORDES ARBITRARIOS

Como hemos indicado a lo largo de este resumen, los
estados de borde en nanocintas dominan el comporta-
miento electrénico, magnético y de transporte de este
tipo de estructuras de carbono. Por esta razon es impor-
tante identificar tales estados en cualquier nanocinta o
estructura de grafeno con bordes. Existe una amplia bi-
bliografia al respecto de este comportamiento en nano-
cintas con bordes zigzag o armchair, pero el comporta-
miento electronico en bordes con quiralidades diferentes
no se habia establecido hasta la fecha.

En este capitulo de la tesis se muestran los resultados
referentes al estudio de la estructura de bandas de nano-
cintas con bordes arbitrarios. Pueden predecirse los es-
tados de borde de este tipo de cintas, asi como la disper-
sién y su degeneracion, sin hacer ningun tipo de calculo.
Se presenta una regla general para tal propdsito [7].

CONCLUSIONES Y PERSPECTIVAS

En conclusion, la tesis recoge las investigaciones lle-
vadas a cabo acerca de las propiedades electrdnicas,
magnéticas y de transporte de sistemas derivados de
nuevas formas alotropicas del carbono. Esperamos que
las estructuras analizadas en este trabajo inspiren la pro-
puesta de otros sistemas de interés, a la espera de que los
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avances experimentales determinen qué materiales y
geometrias merecen ser investigados mas a fondo.

Esta tesis se elabord en el Departamento de Teoria
y Simulacion de Materiales del Instituto de Ciencia de
Materiales de Madrid (ICMM-CSIC), y en el Departa-
mento de Fisica Aplicada de la Facultad de Ciencias
del Medio Ambiente de la Universidad de Castilla la
Mancha.
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