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1) Compuestos de Carbono.
2) Grafeno – Nano cintas de grafeno.
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6) Modelo de Hubbard y método Hartree-Fock.
7)Ajuste de los resultados DFT.
8)Conclusiones – Referencias.

Organización



  

Compuestos de Carbono.



  

Grafeno – Nano cintas de grafeno



  

Grafeno – Nano cintas de grafeno



  

Grafeno – Nano cintas de grafeno



  

Grafeno – Nano cintas de grafeno



  

FluorografenoGrafeno



  

Canales de Grafeno – Resultados de primeros principios



  

Canales de Grafeno – Resultados de primeros principios



  

Canales de Grafeno
Resultados de 
primeros principios



  

Canales de Grafeno – Resultados de primeros principios



  

Canales de Grafeno
Resultados de 
primeros principios



  

Ajuste de Wannier – Verificación de parámetros.
Para un “k” fijo



  

Ajuste de Wannier – Verificación de parámetros.
Para un “k” fijo



  

Ajuste de Wannier – Verificación de parámetros.



  

Ajuste de Wannier – Verificación de parámetros.



  

Ajuste de Wannier – 
Verificación de parámetros.



  

H =

Funciones de Bloch

Funciones de Wannier

Hartree - Fock

Modelo de Hubbard y método Hartree-Fock
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Conclusiones – Referencias.

1. Los canales de grafeno (F-GNR) tienen propiedades similares a las cintas de grafeno (ZGNR).
2. La diferencia entre estados de borde F-GNR respecto las ZGNR es su localización, que permite 
sintonizar un cambio de fase respecto el ancho del canal.
3 Los orbitales de Wannier reproducen los resultados DFT de sistemas con enlaces covalentes.
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