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RESOLUCION DECANAL N° 063-2022-D-FCNM. - Bellavista 16 de mayo 2022.- EL DECANO DE LA FACULTAD DE
CIENCIAS NATURALES Y MATEMATICA DE LA UNIVERSIDAD NACIONAL DEL CALLAO:

Visto el OFICIO N° 03-2022-JEPI-FCNM, recibido en forma virtual el 27 de abril del 2022, por medio del cual el
presidente del Jurado Evaluador del Proyecto de Investigacidn para optar el Titulo Profesional de Licenciado en Fisica,
informa, que el proyecto presentado por el Sr. Bachiller JJRON VICENTE, Andrés Guiseppe, ha sido evaluado en su
estructura, metodologia y contenido tematico, aprobando su desarrollo.

CONSIDERANDO:

Que, el Art. 32° de la Ley Universitaria Ley N° 30220, norma que las Facultades son unidades de formacidn académica,
profesional y de gestion, el Art. 70° numeral 2, 3y 5, norma las atribuciones del Decano, a través de los Directores
de los Departamentos, Directores de las Escuelas Profesionales, Unidad de Investigacidn y la unidad de Posgrado, y
las demés dependencias, respectivamente; a fin de lograr un desarrollo académico y administrativo eficaz y eficiente,
concordante con la misién, vision y valores de la Facultad FCNM;

Que, mediante Resolucion del Consejo Universitario N° 245-2018-CU de fecha 30 de octubre del afio 2018, se aprob6
el Reglamento de Grados y Titulos de Pregrado de la Universidad Nacional del Callao, sefialando en el Art. 33° que la
titulacion profesional por la modalidad de tesis se realiza por uno de los dos procedimientos: a) Titulacién sin ciclo de
tesis, y b) Titulacidn con ciclo de tesis; asimismo, en su Art. 73° precisa sobre la documentacion que debe presentar
el estudiante o egresado para aprobar su proyecto de tesis y acceder a la titulacion profesional mediante dicha
modalidad;

Que, mediante Resolucion N° 051-2022-D-FCNM, de fecha 28 de marzo del afio 2022, se designo al Jurado Evaluador
del Proyecto Investigacion para optar el Titulo Profesional de Licenciado en Fisica presentado por el Sr. JIRON
VICENTE, Andrés Guiseppe, titulado: “PROPIEDADES ELECTRONICAS Y TOPOLOGICAS DE NANOTUBOS
DEFORMADOS CON GEOMETRIA CATENOIDAL EN REDES DE LIEB”, conformado por los docentes: Dr. Richard
Saul. Toribio Saavedra (Presidente); Dr. JesUs Félix Sanchez Ortiz (Vocal); Mg. Carlos Alberto Lévano Huamaccto
(Secretario); Mg. Jorge Martin Quispe Sénchez (Suplente);

Que, corrido el tramite de la solicitud del recurrente, el presidente del Jurado Evaluador del Proyecto de Tesis presenta
en forma virtual en mesa de partes de la Facultad de Ciencias Naturales y Matematica el 27 de abril del afio 2022 el
Dictamen solicitado segiin Reglamento, sefialando que el Proyecto de Tesis retne los requisitos de forma y fondo para
ser desarrollado como tesis de Licenciatura, aprobandolo;

Estando a lo glosado; a la documentacion que obra en autos; a lo normado en el Reglamento de Grados y Titulos; y
en uso de las atribuciones que le confiere el Art. 189° del Estatuto de la Universidad Nacional del Callao, concordante
con el Art. N° 70° de la ley universitaria, Ley N° 30220;

RESUELVE:

1°. APROBAR, el Proyecto de Investigacién para optar el Titulo Profesional de Licenciado en Fisica titulado:
“PROPIEDADES ELECTRONICAS Y TOPOLOGICAS DE NANOTUBOS DEFORMADOS CON GEOMETRIA
CATENOIDAL EN REDES DE LIEB”, presentado por el Sr. Bachiller JJRON VICENTE, Andrés Guiseppe, el mismo
que forma parte integrante de la presente Resolucién; en consecuencia, AUTORIZAR, el desarrollo del mencionado
proyecto para optar el titulo profesional de Licenciado en Fisica, teniendo un plazo maximo de dos (02) afios para la
culminacién y presentacion de la tesis respectiva, a partir de la fecha de la presente Resolucion.

2°. DESIGNAR, al docente Dr. Pablo Guillermo Gonzales Ormefio, como Asesor y Co-Asesor al Dr. Angel Eduardo
Obispo Vasquez, para el desarrollo del proyecto de tesis aprobado en el numeral anterior.

3°. AUTORIZAR, a la Unidad de Investigacion inscribir el tema de tesis y su autor sefialado en la presente Resolucién,
en el Libro de Registro de Tesis, de acuerdo con el Reglamento de Grados y Titulos vigente.

4°. TRANSCRIBIR, |a presente Resolucion a los miembros del Jurado Evaluador, profesor asesor, Escuela Profesional
y Departamento Académico de Fisica, Unidad de Investigacion, Comision de Grados y Titulos e interesado, para
conocimiento y fines.

REGISTRESE, COMUNIQUESE Y ARCHIVESE



Fdo. Dr. JUAN ABRAHAM MENDEZ VELASQUEZ. -Decano y Presidente del Consejo de Facultad de la Facultad de
Ciencias Naturales y Matematica de la Universidad Nacional del Callao.

Fdo. Mg. GUSTAVO ALBERTO ALTAMIZA CHAVEZ -Secretario Académico
Lo que transcribo a usted para los fines pertinentes.
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UNIVERSIDAD NACIONAL DEL CALLAO
MESA DE PARTES - FONM

RECIBIDO

FECHA: 27.04.2022
EXP.: 502.08.2021

HORA: 2:10 p.m

Bellavista, 27 de abril de 2022

OFICIO N° 03-2022-JEPI-FCNM

Sefior Doctor

Juan Abraham Méndez Velasquez

Decano de la facultad de Ciencias Naturales y Matematica
Presente. -

De mi consideracion:

Me dirijo a usted para expresarle un cordial saludo y, a la vez, remitirle el Acta de la Sesion de
Trabajo Virtual del Jurado Evaluador del Proyecto de Investigacidon titulado: “PROPIEDADES
ELECTRONICAS Y TOPOLOGICAS DE NANOTUBOS DEFORMADOS CON GEOMETRIA
CATENOIDAL EN REDES DE LIEB” presentado por el Bachiller en Fisica, Sr. Jiron Vicente, Andrés
Guiseppe, en la que se exponen las observaciones encontradas, concluida su evaluacién, asi
como la citaciéon y asistencia respectiva.

Al respecto debo indicar que, habiéndose aprobado la ejecucién del referido proyecto de
investigacion, se adjunta el informe colegiado con dictamen aprobatorio para que, segun lo
dispuesto por el Reglamento de Grados y Titulos de Pregrado de la Universidad Nacional del
Callao, aprobado por Resolucién N° 245-2018-CU, su Despacho emita la Resolucién de
aprobacion del Proyecto de Investigacion correspondiente.

Sin otro particular, quedo de usted.

Atentamente,

JURADO EVALUADOR DE PROYECTO DE INVESTIGACION (FCNM)

Dr. Richard Saul Toribio Saavedra
Presidente

C.C.: Archivo



ACTA DE SESION DE TRABAJO VIRTUAL DEL JURADO EVALUADOR DE PROYECTO DE TESIS
DESIGNADO POR RESOLUCION N° 051-2022-D-FCNM, CELEBRADA EL DiA MARTES 19-04-2022

Siendo las 10:00 horas del dia martes diecinueve de abril del aflo dos mil veintidds, bajo
la presidencia del Dr. Richard Saul Toribio Saavedra, y con la asistencia de los profesores,
Dr. Jesus Félix Sdnchez Ortiz y Mg. Carlos Alberto Lévano Huamaccto, miembros del
Jurado encargado de dictaminar sobre el proyecto de investigacién de pregrado,
designado por Resolucién N° 051-2022-D-FCNM, se procedié a revisar y evaluar el
Proyecto de Investigacion titulado: “PROPIEDADES ELECTRONICAS Y TOPOLOGICAS DE
NANOTUBOS DEFORMADOS CON GEOMETRIA CATENOIDAL EN REDES DE LIEB”,
presentado por el Bachiller, Sr. ANDRES GUISEPPE, Jirén Vicente.

Estando a lo dispuesto en el Reglamento de Grados y Titulos de Pregrado de la
Universidad Nacional del Callao, aprobado por Resolucién N° 245-2018-CU, el Jurado
presente — por unanimidad —tomo el siguiente acuerdo:

ACUERDO UNICO: Aprobar el Proyecto de Investigacién titulado “PROPIEDADES
ELECTRONICAS Y TOPOLOGICAS DE NANOTUBOS DEFORMADOS CON GEOMETRIA
CATENOIDAL EN REDES DE LIEB”, del Bachiller Sr. ANDRES GUISEPPE JIRON VICENTE,
para su ejecucion en los términos y plazos indicados y remitirlo al Sefior Decano de la
Facultad de Ciencias Naturales y Matematica, adjuntando el informe colegiado con
dictar aprobatorio, para los tramites subsiguientes.

Siendo las 12:00 horas del dia martes diecinueve de abril del afio dos mil veintidés, el
presidente del Jurado Evaluador dio por culminada la sesién agradeciendo la
participacién de los miembros, por lo que dando fe de lo actuado firman la presente
Acta.

Dr. Richard S. Toribio Saavedra Dr. Jesus F. Sdnchez Ortiz  Mg. Carlos A. Lévano Huamaccto

Presidente Vocal Secretario

c.c.: Archivo



Bellavista, 8 de abril del 2022

Sefiores:

Dr. Jesus Félix Sanchez Ortiz

Mg. Carlos Alberto Lévano Huamaccto

Mg. Quispe Sanchez Jorge Martin

Jurado Evaluador del Proyecto de Tesis
RESOLUCION DECANAL N° 051-2022-D-FCNM

Es grato saludarles cordialmente y a la vez de citarlo via meet, desde nuestras casas, a la sesion
de trabajo en el dia y hora que se indica.

Dia: Martes 19 de abril del 2022
Hora : 10:00 a.m

Link : https://meet.google.com/dmk-gkme-auf

AGENDA:

Proyecto de Tesis presentado por la Bach. JIJRON VICENTE, ANDRES GUISEPPE. Modalidad de
tesis sin ciclo de tesis, titulado: “PROPIEDADES ELECTRONICAS Y TOPOLOGICAS DE
NANOTUBOS DEFORMADOS CON GEOMETRIA CATENOIDAL EN REDES DE LIEB”.

Dr. Richard S. Toribio Saavedra
Presidente

cc.Archivo



ASISTENCIA A LA REUNION DE TRABAJO VIRTUAL DEL JURADO EVALUADOR DEL
PROYECTO DE INVESTIGACION DE FECHA: 19-04-2022

RESOLUCION DECANAL N° 051-2022-D-FCNM

Bach.: JIRON VICENTE, ANDRES GUISEPPE

Dr. Richard Saul Toribio Saavedra

Dr. Jesus Félix Sanchez Ortiz

Mg. Carlos Alberto Lévano Huamaccto

Mg. Jorge Martin Quispe Sanchez

c.c.: Archivo
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INTRODUCCION

La idealizacion de una estructura electronica perfectamente plana en materiales bidimen-
sionales, como es el caso del grafeno, puede ser considerada una vision simplificada del
mundo real, ya que se ha demostrado experimentalmente que estas estructuras muestran
todo tipo de deformaciones locales, induciendo determinados efectos sobre los portado-
res de carga que logran modificar las propiedades electrénicas del material en el punto
de la deformacion [1,2]. Por lo que es necesario estudiar los diferentes tipos de defec-
tos locales (defectos conicos e hiperbdlicos) al momento de querer obtener una correcta
descripcion de las propiedades electronicas y topoldgicas de materiales bidimensionales
como el grafeno. El estudio de las deformaciones locales puede ser usado como un pri-
mer acercamiento al momento de querer estudiar otras deformaciones mas complejas [3]],
como las que se encuentran en los fullerenos (estructuras construidas a partir de anillos
pentagonales de carbono capaces de cerrar la red de grafeno en una jaula esférica) [4] y
los nanotubos de carbono (estructuras construidas a partir de laminas de grafeno enrolla-
das en forma cilindrica) [5/6], abriendo un sin fin de nuevas e hipotéticas estructuras (que

no demoran en ser sintetizadas).

En ese contexto, basados en la geometria de las superficies minimas de H. Schwarz y R.
Neovius [/]], L. Mackay y H. Terrones propusieron teéricamente una estructura exotica
construida con 4&tomos de carbono denominada “Schwarzita” [8,9], la cual deberia poseer
multiples deformaciones catenoidales en su estructura interna que harian que ésta pre-
sente propiedades tnicas de transporte electronico [10H12]. Sin embargo, debido a que
los métodos experimentales atn no estaban muy desarrollados, esta estructura ha logra-
do ser sintetizada recientemente [/13]], iniciando una serie de investigaciones relacionadas
a estructuras grafiticas basadas en la schwarzita. Asi pues, entre estas estructuras se en-
cuentran los nanotubos de carbono deformados con geometria catenoidal [[14-18]], cuyas
estructuras han mostrado una alta conductividad eléctrica y disipacion térmica en todas las

direcciones, generando asi una brecha para potenciales aplicaciones tecnoldgicas [[19120].

No obstante, dentro del estudio de las ciencias de los materiales, es importante mencionar
que los nanotubos de carbono deformados con geometria catenoidal solo representan una
clase particular de sistemas cuanticos donde la dindmica de los portadores de carga (fer-
miones de espin 1/2) se encuentra restringida en la superficie de un catenoide. Por lo que
resulta 16gico pensar en la existencia de otro material padrén distinto al grafeno, cuyos
portadores de carga se encuentren caracterizados por cuasiparticulas de espin diferente al

de 1/2. Este es el caso de lared de Lieb [21,22], 1a cual es una red cuadrada bidimensional



cuyo espectro a bajas energias no estd representado tinicamente por un cono de Dirac, sino
que también contiene una banda de energia cero (plana) [[24]], causando que los portadores
de carga no puedan ser descritos por fermiones de espin 1/2, sino por bosones de espin
1. Respecto a su realizacién experimental, a pesar de que inicialmente el modelo de Lieb
se utiliz6 para estudiar tedricamente la estructura electrénica (tridimensional) presente en
los cupratos de alta temperatura [25]], en los ultimos afos se ha logrado implementar esta
red a sistemas electrénicos artificiales [26] y foténicos [27], abriendo un nuevo camino a
la investigacién experimental de nuevos fendmenos cuanticos relacionados a la presencia

de cuasiparticulas de espin entero.

Asimismo, debido a que el modelo de Lieb es relativamente nuevo (la primera implemen-
tacion se realizé en el afio 2015 [25]), actualmente no se han reportado estudios tedricos
ni realizaciones experimentales relacionados a nanotubos de carbono con geometria cate-
noidal en redes de Lieb. Por lo tanto, asumiendo que en el futuro estas estructuras puedan
ser sintetizadas, el objetivo principal de este proyecto es proponer un modelo tedrico
basado en la implementacion del espacio curvo de un catenoide para estudiar las propie-
dades electrénicas y topoldgicas de los nanotubos deformados con geometria catenoidal
en redes de Lieb. Para lo cual, se demostrard que las deformaciones causadas por estas
estructuras, en el régimen de bajas energias, pueden ser estudiadas a partir de un Ha-
miltoniano bidimensional tipo Dirac-Weyl inmerso en la superficie de un catenoide. En
consecuencia, esto no solo afectard considerablemente a las propiedades electrénicas y
topoldgicas de la red con respecto al caso plano, sino que también afectara a la dindmica
de los portadores de carga (cuasiparticulas de espin 1). Por consiguiente, este proyecto
pretende destacar las ventajas o limitaciones de los nanotubos deformados con geometria
catenoidal en redes de Lieb sobre sus homologos convencionales construidos a partir de
grafeno; ademads de contribuir, desde un enfoque tedrico, a la implementacion de sistemas

electrénicos artificiales y foténicos basados en la red de Lieb.



I. PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA

1.1. Descripcion de la realidad problematica

Desde su descubrimiento experimental en el afio 2004 [28], el grafeno ha presentado una
variedad de interesantes propiedades fisicas [29] debido al comportamiento inusual de
su estructura electronica, la cual ha ocasionado que este material pueda utilizarse en la
construccion de otras nanoestructuras mds complejas con diferentes aplicaciones fisicas,
quimicas y bioldgicas [30]. En ese sentido, entre una de las principales estructuras que
utiliza como material padrén al grafeno, puede mencionarse a los denominados “nano-
tubos de carbono” [3}6f], los cuales pueden ser construidos a través del enrollamiento de
una o mas ldminas de grafeno, permitiendo asi que estas estructuras puedan comportarse
como aislantes o conductores segtin el tamafio de su didmetro y su geometria interna. Mds
aln, es necesario mencionar que en las ultimas décadas se ha comprobado que las propie-
dades quimicas y fisicas de los nanotubos de carbono cambian radicalmente cuando estos
son sometidas a diferentes tipos de deformaciones externas [31], por lo que recientemente
gran parte de investigadores de todas las dreas se encuentran interesados en el estudio de

las diferentes propiedades topoldgicas de estas estructuras [[15}32]].

En este punto, es importante recordar que debido a que la estructura interna de los nano-
tubos de carbono y sus diferentes formas alotrépicas estdn conformadas bdsicamente de
grafeno [[14-18]], cuyas propiedades electronicas pueden ser estudiadas a partir de la di-
ndmica de cuasiparticulas de espin 1/2 representadas por el Hamiltoniano bidimensional
de Dirac, permitiendo utilizar parte del formalismo matematico aplicado en la fisica de
altas energias (teoria relativista de Dirac) para estudiar estructuras propias de la fisica de
la materia condensada. No obstante, el grafeno no es el inico material cuyos portadores
de carga pueden ser representados por cuasiparticulas relativistas, sino que también exis-
te una clase particular de materiales que poseen portadores de carga con espin diferente
al de 1/2. En ese contexto, surge la red de Lieb [21-23]], una red cuadrada y bidimen-
sional conformada por 4tomos de oxigeno y cobre, cuya estructura de bandas no esta
representada tinicamente por dos bandas energéticas (como el caso del grafeno), sino que
adicionalmente posee una banda (plana) de energia cero [24]]. Por lo tanto, los portadores
de carga de esta red son descritos por bosones de espin 1 representados por un Hamil-
toniano tipo Dirac-Weyl [[33]]. Sin embargo, debido a su recientemente implementacion
experimental en sistemas fotovoltaicos [25] y multiples estudios sobre su estructura elec-
tronica 3436, las investigaciones relacionadas a nanoestructuras compuestas de esta
red ain no han sido reportadas, especialmente las que involucran al estudio de nanotu-

bos construidos con este material. Por tal motivo, considerando el rol fundamental que



han jugado los nanotubos de carbono y sus diferentes al6tropos en la electrénica moderna
(cables cuanticos y transistores [|6,37,38]]), resulta natural preguntarse qué nuevas pro-
piedades electronicas y topoldgicas presentardn estas estructuras construidas con redes de
Lieb. En ese contexto, a pesar de la falta de informacién bibliogréfica presente en este tipo
de estudios, la presente investigacion pretende dar una primera respuesta relacionada al
descubirimiento de nuevas propiedades de transporte electronico que podrian ocurrir en
nanoestructuras cuyos portadores de carga estdn asociados a cuasiparticulas de espin 1.
Por tal motivo, en el presente proyecto se propondrd un modelo matemético basado en la
implementacion del espacio curvo de un catenoide en un Hamiltoniano tipo Dirac-Weyl
para estudiar las propiedades electrénicas y topoldgicas presentes en una clase particular

de nanotubos deformados en redes de Lieb.

1.2. Formulacion del problema

1.2.1. Problema general

(De qué manera se podria estudiar las propiedades electrénicas y topoldgicas de nanotu-

bos deformados con geometria catenoidal en redes de Lieb?

1.2.2. Problemas especificos

= ;Cuales serdn los efectos inducidos producidos por la deformacién geométrica de

la red sobre los estados electrénicos?

= ;Qué tipo de propiedades electrénicas y topoldgicas se podran calcular a partir del
modelo matemdtico usado para describir deformaciones catenoidales en redes de
Lieb?

= ;Como serdn modificadas las propiedades de transporte electronico de los nanotu-
bos deformados con geometria catenoidal en redes de Lieb cuando estos son some-

tidos a los efectos de un campo magnético externo?

1.3. Objetivos
1.3.1. Objetivo general

Proponer un formalismo matematico basado en la implementacién del espacio curvo de
un catenoide en el Hamiltoniano tipo Dirac-Weyl para poder estudiar las propiedades
electronicas y topoldgicas de nanotubos deformados con geometria catenoidal en redes
de Lieb.



1.3.2. Objetivos especificos

= Obtener las ecuaciones dindmicas de los portadores de carga en la superficie del
nanotubo deformado con geometria catenoidal y analizar su respectiva densidad

electronica.

= Describir las propiedades electrénicas y topoldgicas del sistema a partir del compor-
tamiento cudntico (estados ligados o dispersion) de sus portadores de carga frente a

los efectos inducidos por las deformaciones geométricas de la red.

= Introducir un vector cuadripotencial al Hamiltoniano de Lieb mediante el formalis-
mo del acoplamiento minimo para obtener las nuevas ecuaciones dindmicas de los
portadores de carga y asi analizar los cambios en la densidad local de estados en las

estructuras catenoidales de Lieb.

1.4. Justificacion

Debido al actual ritmo del avance tecnoldgico, los expertos han estimado que en las pro-
ximas décadas, la mitad del consumo anual energético mundial serd causado inicamente
por el desarrollo informético y computacional. Por lo que investigadores de las ciencias
de los materiales se encuentran trabajando en el estudio y fabricacion de nuevos dis-
positivos electronicos que ayuden a reducir el consumo energético de las mas recientes
tecnologias informéticas [37]. En ese contexto, recientemente ha surgido una nueva 4rea
de investigacion enfocada al estudio de las propiedades geométricas de estructuras bidi-
mensionales, logrando aportar un sin fin de herramientas tedricas para la construccién e
implementacion de nanoestructuras electrénicas, tales como nanocintas [38]] y nanotubos

de carbono [5]6]], que ayuden al mejoramiento del procesamiento informatico.

De esta manera, tomando como referencia los estudios de las propiedades electrénicas y
geométricas de estas nanoestructuras, especialmente las relacionadas al estudio de nano-
tubos de carbono deformados [14-18]], el presente proyecto pretende estudiar los efectos
fisicos inducidos por la geometria de un nanotubo deformado con geometria catenoidal
en redes de Lieb, donde se examinard los efectos subyacentes relacionados al transporte
electrénico y propiedades topoldgicas de materiales cuyos portadores de carga se encuen-
tran caracterizados por cuasiparticulas de espin 1, destacando sus ventajas o limitaciones
a los que estos materiales estarian sujetos sobre la electrénica convencional basadas en
carbono. Asi pues, este trabajo pretende contribuir, desde un enfoque tedrico, a la imple-
mentacion de sistemas electronicos artificiales y fotonicos para reducir considerablemente

el consumo de energia computacional en las recientes tecnologias de informacion.



1.5. Limitantes de la investigacion

Limitante tedrica

El presente proyecto de tesis pertenece a la linea de investigacion principal de las Ciencias
Naturales, especificamente a la linea de investigacion secundaria de las Ciencias Fisicas,
donde se brindard mayor enfoque a aquellos tépicos relacionados al estudio de propieda-
des electronicas de materiales bidimensionales pertenecientes a la disciplina de la Fisica
de los Materiales. En ese contexto, una de las limitaciones tedricas presentadas en este
proyecto gira entorno a la auscencia de referencias bibliograficas, a nivel nacional, de es-
tudios tedricos sobre redes de Lieb, por lo que sélo se usardn referencias bibliogréaficas de

grupos de investigacion internacionales.
Limitante temporal

El cronograma de actividades para este proyecto se extiende por un periodo de 12 meses,
en coherencia a la dificultad de los célculos que serdn realizados en virtud del cumpli-
miento de los objetivos propuestos. No obstante, es importante mencionar que el presente
proyecto es una continuacion de mis estudios de maestria, en ese sentido, existe la po-
sibilidad de reducir el periodo de ejecucion al establecido en el cronograma. Esto sera

definido e informado oportunamente por el profesor asesor.
Limitante espacial

Al ser un estudio tedrico, y debido a la emergencia sanitaria por el COVID-19, el desa-
rrollo del presente proyecto serd efectuado en mi actual domicilio con supervision remota

de mi asesor y co asesor.

II. MARCO TEORICO

2.1. Antecedentes: Internacional y nacional
Internacional

J. Gonzédlez y J. Herrero (2010) [[14]] estudiaron las propiedades electrénicas de estructuras
catenoidales en grafeno, en especial la que se encuentra formada por un nanotubo pequefio
que actia como puente entre dos ldminas de grafeno. De esta manera, con esta aproxima-
cién, los autores desarrollaron una teoria efectiva de fermiones de Dirac en presencia de

un campo gauge no abeliano para explicar las propiedades electrOnicas a baja energia que
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ocurren en estas estructuras, modelando los defectos geométricos de la red con campos
gauge no abelianos en la ecuacién de Dirac. Con este modelo, los autores encuentran una
correspondencia entre el numero de estados electronicos localizados y el flujo del campo
gauge efectivo en la estructura, lo cual muestra que los nanotubos deformados poseen
una excelente estabilidad estructural y en consecuencia estos pueden ser realizados ex-
perimentalmente. Este trabajo se relaciona con la presente investigacion como una de las
principales fuentes bibliograficas donde se utiliza una teoria de fermiones para modelar
las deformaciones geométricas en una estructura grafitica. Dicho de otro modo, a pesar
que el trabajo de J. Gonzales y J. Herrero se basa principalmente en la red deformada de
grafeno, sus resultados muestran que es posible utilizar la ecuacién relativista de Dirac
inmerso en un flujo magnético para describir los efectos que sienten los portadores de
carga (cuasiparticulas de espin 1/2) en nanotubos deformados. Asi pues, considerando el
hecho que la red de Lieb también puede ser estudiada con una teoria cudntica asociada
a cuasiparticulas de espin 1, es posible tomar parte de este formalismo matematico para
proponer un Hamiltoniano tipo Dirac-Weyl para estudiar las propiedades de transporte

electronico en nanotubos deformados con geometria catenoidal en redes de Lieb.

A. Torio y G. Lambiase [32] (2014) presentan las bases tedricas para estudiar las defor-
maciones geométricas ocurridas en el grafeno a partir de una teoria cudntica de campos
en espacios curvos. De esta manera, los autores proporcionan una explicacién detallada
sobre las principales caracteristicas de los espacios-tiempos curvos, haciendo enfasis so-
bre la estrecha relacion de la velocidad de la luz c en una teoria cudntica de campos y el
espaciado de red en materiales bidimensionales como el grafeno. Asimismo, los autores
también estudian la estructura electrénica deformada del grafeno en el contexto de una
familia de superficies conocidas como “pseudo esferas de Beltrami” (espacio-tiempo cur-
vo de Lobachevsky), las cuales poseen la particularidad de tener una curvatura constante
negativa. Este trabajo, a pesar de estar relacionado a otro material bidimensional como
es el grafeno, se relaciona con la presente investigacion desde el punto de vista concep-
tual. Es decir, gracias a estos interesantes resultados, es posible hacer una extrapolacion
del uso de un espacio-tiempo curvo en el Hamiltoniano tipo Dirac-Weyl para estudiar los
diferentes tipos de deformaciones geométricas en la red de Lieb, en especial a aquellos
relacionados a geometrias que poseen curvatura gaussiana negativa, como es el caso de la

geometria catenoidal.

S. Mukherjee et al. [24] (2015) realizaron por primera vez una implementacion experi-
mental de la red de Lieb (con una distancia entre sus dtomos de 24 a48 pm) en un chip

de vidrio de 7 c¢m de largo. Ellos utilizaron una técnica de escritura directa con ldser de



femtosegundos para disefar una red foténica con tres bandas de energia (incluida una
banda media perfectamente plana), donde lograron analizar (tedricamente y experimen-
talmete) especificamente la evolucion de los estados electrénicos en la banda plana de la
red, mostrando que estas bandas presentan potenciales aplicaciones en nuevas tecnologias
relacionadas a la simulacion cudntica en un entorno altamente controlable. Este trabajo
se relaciona con la presente investigacion, ya que muestra que tan reciente es el estudio
experimental y tedrico de la red de Lieb, haciendo énfasis en sus potenciales aplicaciones
tecnoldgicas que esta podria presentar. De esta manera, debido a que los nanotubos de
Lieb presentan deformaciones en su estructura interna, es posible inferir que los resulta-
dos de S. Mukherjee et al. (2015) puedan contribuir a un posible escenario experimental
donde los nanotubos deformados con geometria catenoidal en redes de Lieb desempefien

un papel crucial los préximos dispositivos electronicos de dltima generacion.

D. Gouveia et al. [36] (2016) estudiaron la evolucidén temporal de estados localizados
pertenecientes a la red de Lieb cuando esta se encuentra sometida a los efectos de un
flujo magnético perpendicular al sistema inicial. Como consecuencia, los conos de Di-
rac de la estructura electronica de Lieb tocan periédicamente la banda plana conforme la
intensidad del flujo magnético aumenta. Asimismo, los autores demuestran que la lenta
evolucion temporal de los estados localizados puede entenderse como si fuese un movi-
miento de precesion clasico, donde un estado evolutivo de la red de Lieb puede precesar
entorno de otro estado con una amplitud que oscila al rededor de un valor constante,
excepto cuando el flujo magnético varia intempestivamente. De esta manera, este com-
portamiento inusual, es interpretado por los autores como indicios de un campo eléctrico
generado por un campo magnético dependiente del tiempo que rompe la simetria rotacio-
nal Cy del Hamiltoniano de Lieb. Este trabajo se relaciona con la presente investigacion,
ya que muestra uno de los principales estudios asociados a las propiedades electronicas
de la red de Lieb inmersa en un flujo magnético externo. Asi pues, el trabajo de D. Gou-
veia et al. (2016) proporciona una primera idea sobre el origen de la evolucién de los
estados electronicos localizados en el material. Esto serd aprovechado en la segunda parte
de la presente investigacion, especificamente cuando se necesite analizar los cambios en
las propiedades topoldgicas y electronicas de un nanotubo de Lieb deformado con una
geometria catenoidal en presencia de un un campo magnético externo. Asimismo, esta re-
ferencia jugard un rol principal en el entendimiento de la aparicion de estados confinantes

(estados de Landau) en la superficie de la estructura del nanotubo.

N. Menezes et al. [23]] (2018) demostraron que si es considerado una fase topolégica (fase

de Varma) en el modelo de enlace fuerte para el Hamiltoniano de Lieb, si entonces surge



un gap de energia en dicho sistema. Como consecuencia, la nueva teoria efectiva puede
ser tratada como un Hamiltoniano tipo Duffin-Kemmer-Petiau (DKP) para cuasiparticulas
de espin 0. Asi mismo, los autores, con ayuda del propagador de la teoria DKP, calcula-
ron la conductividad Hall en ese sistema, obteniendo un valor al que ellas denominan de
“no convencional”. No obstante, en el afio 2020, el equipo de A. Obispo et al. [21]], logrd
mostrar que los portadores de carga en la red de Lieb, independientemente de una fase
de Varma, se encuentran asociados a cuasiparticulas de espin 1. Por lo que, el resultado
“inesperado” obtenido por N. Menezes et al. (2018) es debido a una mala interpretacion
de la naturaleza de los portadores de carga, llevando al calculo errado del tensor de pola-
rizacion de la teoria DKP y que el resultado correcto estd en absoluta concordancia con
aquellos obtenidos via otros métodos de cdlculo, concluyendo asi que los resultados son
completamente errados. Este trabajo se relaciona con la investigacion en curso, ya que
muestra que la naturaleza de los portadores de carga en la red de Lieb, independiente-
mente de alguna interaccion externa, se encuentra asociada a cuasiparticulas de espin 1.
Este resultado serd de gran ayuda al momento de escoger los invariantes de Lorentz del
Hamiltoniano tipo Dirac-Weyl y asi construir una teoria donde pueda describirse defor-
maciones geométricas (espacios curvos) en la red de Lieb. Asimismo, el hecho de que
las propiedades de transporte (conductividad de Hall) en redes de Lieb puedan obtenerse
de diferentes maneras y estas puedan ser comprobadas en la literatura cientifica, brinda
una solidez a las propiedades electrénicas y topdlogicas que se estudiardn en la presente

investigacion.

Nacional

Actualmente no hay un registro nacional de investigaciones relacionadas al estudio de
propiedades electronicas y topoldgicas en redes de Lieb ni estructuras formadas con esta

red.

2.2. Bases tedricas
2.2.1. Nanotubos de carbono deformados con geometria catenoidal

Las propiedades de transporte electronico en nanotubos de carbono han jugado un rol
muy importante en la fabricacidn de circuitos electrénicos basados en la unidn itermole-
cular [39] de diferentes nanotubos (ver Fig[I), los cuales serfan capaces de reemplazar a
sus homologos construidos con Silicio y otros metales conductores [40]. En ese contexto,
se ha mostrado experimentalmente que cuando es llevado con €xito estas uniones intramo-

leculares aparecen una serie de nuevas propiedades topoldgicas capaces de modificar las
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Nanotubo de carbén recto Nanotubo de carbon ramificado

Figura 1: Representaciéon de un nanotubo ramificado construido mediante la unién de
nanotubos rectos [39].

propiedades electrénicas de los nanotubos [41/42]]. Por tal motivo, distintos investigadores
han mostrado su interés en el estudio tedrico de diferentes tipos de estructuras formadas
bajo la deformacién de nanotubos [43]], entre los mds importantes se puede mencionar a

los nanotubos con deformacion catenoidal [14418]], los cuales se muestran en la Fig[2]

Laminas de w \
grafeno Nanotubo de
carbono =2 Uniones de
carbono

—

Figura 2: Nanotubo de carbono con deformacién catenoidal [20].
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Estas estructuras, llamadas asi por su similitud con la superficie de un catenoide, pueden
ser construidas a través del siguiente procedimiento (ver Fig[3). Primero se realiza un
agujero en forma hexagonal a una ldmina de grafeno (Fig. [3]10 (a)). Luego, se unen
nuevos enlaces verticales a los d&tomos que se encuentran en el limite del agujero (Fig.
E[ 10 (b)). Por tltimo, se conecta el nanotubo de carbono en los enlaces verticales puestos
en la ldamina de grafeno (Fig. ELIO (c)) [14].

(a) () (c)

Figura 3: Método de construccion de un nanotubo de carbono con deformacion catenoidal
[14].

Un punto importante a mencionar, es que debido a los efectos de la curvatura que se en-
cuentra a lo largo del nanotubo de carbono usado como conexiodn, la distancia entre los
atomos de carbono en las ldminas de grafeno cambia. Como consecuencia, los orbitales
p. son rotados y los enlaces 7 y o son hibridados de nuevo, de forma andloga al procedi-
miento que ocurre en las uniones tipo p — n [20]. Debido a estas singulares propiedades
electronicas en este nanotubo deformado, se han estudiado otras propiedades fisicas rela-
cionadas a su conductividad [[15,/16.(18|] y almacenamiento de carga eléctrica [[17]. En ese
sentido, uno de los mayores aportes respecto a las propiedades fisicas de estas estructuras
fue aportado por O. Katanaev y V. Volovich [44,45]], quienes mostraron que es posible
modelar y estudiar los defectos (disclinaciones) continuos presentes en la superficie de es-
tructuras grafiticas a través de la teoria geométrica de Riemann-Cartan y la fisica de altas
energias. Por este motivo, es posible usar la ecuacion relativista de Dirac en el contexto
geométrico de un catenoide como un modelo matematico para describir las propiedades

de transporte en un nanotubo de carbono deformado con geometria catenoidal.

2.2.2. Nanotubos deformados con geometria catenoidal en redes de Lieb

A pesar que los nanotubos deformados con geometria catenoidal en redes de Lieb atn
no han logrado ser sintetizados experimentalmente ni estudiados tedricamente, siguiendo

los resultados obtenidos con el grafeno [|1}2]], es posible esperar que las muestras de Lieb
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también exhiban una tendencia natural a presentar regiones con curvatura en su geometria
bidimensional. Por lo cual, es necesario describir la importancia que tienen estos defectos
(curvatura y torsion) al estudiar las propiedades electronicas en la red de Lieb. En ese
contexto, es necesario desarrollar un modelo matematico donde se incluyan los efectos
geométricos en la dindmica de las cuasiparticulas de espin 1 que surgen cuando la red de

Lieb posee una deformacion catenoidal.

De este modo, para describir la dindmica de cuasiparticulas de espin 1 en un espacio
curvo, es necesario que el espinor de Dirac-Weyl y su derivada contengan informacion
geométrica del sistema, lo cual es posible siempre que se considere el “principio de co-
variancia”. Por lo cual, para que las magnitudes escalares y vectoriales de un sistema
plano sean transformadas por sus homdlogos en espacio curvo, éstas deben satisfacer un
conjunto de transformaciones de coordenadas llamadas “transformaciones de Lorentz”.
Sin embargo, no es posible realizar este tipo de transformaciones con aquellas estructuras
que se comportan como espinores, por lo que es necesario introducir nuevas herramientas
matematicas para describir correctamente espinores en espacios curvos. En ese sentido, el
formalismo de las tétradas surge como una alternativa para resolver este incoveniente. Asi
pues, este método, apoyado en el “principio de equivalencia”, propone definir un conjunto
de vectores asociados a un sistema localmente plano en cada punto de una superficie cur-
va. Por lo cual, cualquier vector A, en un espacio curvo puede expresarse de la siguiente

manera

A, =e9 Ay, (1)

donde la matriz e(® u €s definida como la tétrada de transformacion que permite expresar
un vector en un espacio curvo A, en funcién de su homélogo A, definido en un espacio
localmente plano. Asi mismo, es importante mencionar que los indices griegos . y latinos
(a) dependen del nimero de dimensiones del sistema. Por tanto, debido a que la dindmi-
ca de los portadores de carga se encuentra en un sistema bidimensional, los valores que

toman los subindices son ¢ = 0,1,2y (a) =0, 1, 2.

Por otra parte, definiendo la inversa de la tétrada e(@) x COmO €y *, es posible escribir las

siguientes relaciones

e e =8 e ey = 5. @

donde " y 5((2)) son las deltas de Kronecker para un sistema curvo y plano, respectiva-

mente. En consecuencia, combinando las ecuaciones (2) y (1), se tiene
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Afa) = €(a)"Ap- 3)

En este punto, cabe sefalar que los indices griegos son “subidos y bajados” mediante el

tensor métrico g,,,, del espacio curvo

v

Clayn = JuwC(a) s )’ = 9" e(ays 4)

mientras que los indices latinos son ‘“subidos y bajados” por el tensor métrico de Min-
kowski M(a)(b)
€(a) - n(a)(b)e(b)u e(a%u — n(a)(b)e(b) r 5)

)

con lo cual se puede demostrar las siguientes relaciones adicionales

v a b
gwe@ e’ = e, €Y ue” e = gu (6)

De esta manera, se ha demostrado que es posible estudiar estructuras tensoriales definidas
en un espacio curvo a partir de sus homologos en el espacio plano. Sin embargo, para
describir la ecuacion de Dirac en espacios curvos, es necesario imponer que la derivada
de un espinor se transforme bajo transformaciones de Lorentz como un espinor. Por lo
cual, escogiendo adecuadamente la derivada en espacios curvos que cumpla con estos

requerimientos [46]], se tiene

V;ﬂﬁ = a,ﬂ/J + Qudja (7)

donde (2, es la conexion afin para particulas de espin 1 definida como [47]]

1
Q= = w5, 5, (8)
la conexion espin w,q)(») €s dada por
Wua)() = Cawe®) L7, = em) OuClayr,  Wula)t) = ~Wa()(a); ©)

y los simbolos de Christoffel I, son expresados como

vp
F;Vrr = % <augp7 + aTgpu - apgu‘r) . (10)

Con esto, finalmente se han definido las herramientas necesarias para poder generalizar el
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Hamiltoniano de Lieb [21H23]] en espacios curvos, obteniendo
H = —iS'V,, (11)

donde la derivada covariante es V; = 9; +§2; con j = 1,2, las matrices S? son dadas por

57 = ey S, y las matrices SU) en el espacio plano son definidas como

0 ¢z O 0 0 =z
SU=1_i00|, S9=]0 00l (12)
0 0 0 i 00

Como se puede notar en la ecuacién (11), tanto las matrices S como la derivada V,;
contienen informacion geométrica de un espacio-tiempo curvo arbitrario, por lo cual es
posible introducir la geometria de un catenoide expresada en la siguiente parametrizacion

en R?

F=+vVR2+12 (COSQO% +singpj) + Rarcsinh (%) l;‘, (13)

donde R es un radio minimo, la coordenada angular es ¢ € [0,27] y la coordenada

meridional es v € (—o0, 00), como puede verse en la FigEl

Z
A
1
1
1

Figura 4: Representacion esquematica del catenoide. Elaboracién propia.

Por otro lado, con ayuda de (13), es posible definir el siguiente elemento de lineaen 24 1

dimensiones asociado a la geometria del catenoide

15



ds® = dt* — dv® — (V* + R?*)dy?, (14)

cuyas tétradas pueden ser expresadas como

1 0 0 1 0 0
e =10 1 0 . ewu=|0 -1 0 . (15)
00 (R*+v%)71/2 0 0 —(R%+v2)12

y los simbolos de Christoffel no nulos asociados a (14) son dados por

F;w = —v, (16)

l
' =7¢ = __ 17
pv vy (R2 +V2) a7

Como consecuencia, con ayuda de (15), las matrices S* en el espacio curvo de un cate-
noide son definidas como
S(2)
gr=850 §f=——"—— 18
vV R? 4 12 (18)

y la conexién afin es dada por

14
Q, = —W[S(l),s(z)]- (19)

De este modo, la derivada covariante es definida como

vyzam
v, =0,

14

(20)
@+

S 5@,

tal que, substituyendo las derivadas covariantes (20) junto con las matrices S* (18) en el

Hamiltoniano curvo de Lieb (11), se tiene

N®)
HO = —i18M0,® — i (9, — =

(-

De esta manera, con el Hamiltoniano (21), es posible estudiar las propiedades de trans-

1S, S<2>])q>. 1)

porte electrénico en nanotubos de Lieb deformados con geometria catenoidal.
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2.3. Conceptual

2.3.1. Estructura electronica de la red de Lieb

Para obtener la estructura de bandas asociada a la red Lieb, es importante considerar la
dindmica de sus electrones en torno a los d&tomos de cobre y oxigeno que se encuentran
etiquetadas como a, by cen la Fig@ En ese sentido, el modelo del enlace fuerte, basado
en el formalismo de la segunda cuantizacion, propone el siguiente Hamiltoniano para

describir los saltos electrénicos en los orbitales p,, d,2_,2 y py

n

H = -7 Z [(a;rb] + b;Cj) — <a;r-bj+§ﬁ + b;f»CjJrg) + HCi| , (22)

=0
donde el pardmetro 7; representa a la energia de salto del electrén a sus primeros vecinos,
la abreviatura H.c. se refiere al conjugado hermitico de los dos primeros términos de
(22) y el indice j indica la posicion del electrén en la red, la cual se ha considerado por

conveniencia que tenga una distancia igual a la unidad entre sus 4tomos, donde se cumple
que = = (1,0), y = (0, 1).

Figura 5: Dibujo esquematico de una red bidimensional de Lieb [23]].

Por otro lado, los sitios a, by ¢ (a',b' y c') son interpretados como operadores de aniqui-

lacion (creacion) cuyas transformadas de Fourier estan dados por

1 .
a; = —— Z e*iay, (23)

tal que substituyendo (23) en (22), el Hamiltoniano es reescrito como

17



NE

H =" [@1albi + abley + @jbay + @5elby ], (24)

e
I

0

donde los factores de estructura ¢, y P, son definidos por
) =—7(1—e™), Py=—m(1l—e™). (25)

No obstante, ordenando los términos de (25), es evidente que el Hamiltoniano puede ser

escrito en una notacion matricial de la siguienta manera

bk
H=3" (b} al )mw | ql. (26)
k=0
Ck
donde H (k) es dado por la siguiente matriz 3 x 3
0 7 Dy
HK)=1a, 0 o0 |- 27)
®; 0 0

Por lo tanto, las bandas de energias son representadas por los autovalores de H(k), tal que

diagonalizando se obtiene la siguiente expresion

Ei(k) = V&% 4+ 02 = +7 \/4 —2cos (k) — 2cos (ky),

Eo(k) = 0.

(28)

Asi pues, la expresion (28) describe la energia de los electrones en la banda de conduccién
(banda superior) £ (k), en la banda de valencia (banda inferior) £_(k) y en la banda
plana (banda del medio) Ey(k) para la red de Lieb, las cuales se encuentran ilustradas
en la Fig@ De esta forma, como se puede observar, la red de Lieb tiene una estructura
electrénica tnica en el régimen de bajas energias, en el que una banda plana de energia
cero estd emparedada por otra dos bandas (conocidas como conos de Dirac) que coinciden
en un punto en comun perteneciente a la primera zona de Brillouin del espacio reciproco.
Para encontrar dichos puntos, es necesario analizar los valores mdximos y minimos de la

expresion (28), tal que

18



Figura 6: Estructura de bandas de la red de Lieb obtenida de la solucién (28) para
k., € [-2,2] y k, € [—2,2]. Elaboraci6n propia.

o 2sen(k,)
 B(k) =+ =0 29
Bk, + (k) T V4= 2cos (k) — 2cos (k,) 7 @)
o 2sen(k,)
T Eu(k) =+ =0. 30
ok, (k) Tl\/4_2005(/{;x)—2cos(k‘y) o

Resolviendo estas ecuaciones, se puede mostrar que la banda de conduccién y valencia,
junto con la banda plana, coinciden para el valor particular de k; o = (0, 0). Por lo cual,
de manera andloga que el grafeno, estos puntos donde E(k, o) = 0, son llamados “puntos
de Dirac” y es donde ocurren las excitaciones electronicas a bajas energias en la red de
Lieb. De este modo, es posible realizar la siguiente aproximacién en (25) entorno a estos
puntos

Oy =Tk, PomiTiky, (31)

tal que reemplazando (31) en el Hamiltoniano (24) y realizado posteriormente una trans-

formacion inversa de Fourier, resulta

H= / Ui (r)H (r) U(r) dr?, (32)

T
donde el espinor ha sido definido como ¥ (r) = (@Db(r) () w”(r)) y H(r) es
dado por
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H(r) = —ir, SV, (33)

donde 0; es la derivada usual y las matrices SU) son definidas como

0 i 0 0 0 i
SW=1_ 00l S?=|0 0 0], (34)
0 00 i 00

las cuales satisfacen el dlgebra de Lie

(St §9] = i€ S, (35)

donde es posible definir una tercera matriz expresada como

0 0 0
SO=1o o 4. (36)
0 —i 0

Por tanto, debido a que las matrices S’ satisfacen el dlgebra (35), y estas poseen genera-
dores infinitesimales del grupo unitario especial SU(3) (Matrices de Gell-Mann) [48]], se
concluye que las excitaciones bidimensionales causadas por las tres especies fermidnicas
en la red de Lieb, a bajas energias, pueden ser interpretadas como cuasiparticulas (por-
tadores de carga sin masa) de espin 1 que satisfacen un Hamiltoniano tipo Dirac-Weyl
(33).

2.4. Definicion de términos basicos

= Portadores de carga: Particulas virtuales que pueden desplazarse libremente por la
red cristalina que surgen para entender la dindmica de los electrones que se en-
cuentran en la banda de valencia y saltan hacia la banda de conduccidn, dejando un

estado energético vacio denominado “hueco”.

= Cono de Dirac: Caracteristicas que ocurren en algunas estructuras de bandas elec-
trénicas en materiales bidimensionales (grafeno y aislantes topolégicos), donde la
banda de valencia y la banda de conduccién toman la forma de las mitades superior

e inferior de una superficie cénica. Como resultado de esto, las propiedades elec-

20



tronicas del material pueden describirse mediante el movimiento de los portadores

de carga.

= Hamiltoniano en la aproximacion de enlace fuerte: Modelo matematico que consi-
dera a los s6lidos como un conjunto de 4&tomos neutros que interactuan débilmente.
Esto justificado en el hecho de que en la mayoria de s6lidos, cuyos dtomos tienen
potenciales relativamente grandes, los electrones se encuentran ligados a los nu-
cleos. Por lo cual, el estado electronico en el cristal es parecido a su estado aislado
o neutro. Permitiendo que se pueda utilizar teoria de perturbaciones, considerando
al Hamiltoniano del cristal como el Hamiltoniano atémico mds un término pertur-

bativo para calcular dichos estados.

= Proceso Volterra: Formalismo tedrico que consiste en el “corte y pegado” de una
seccion angular del material para la construccion de un defecto local cénico o hi-
perbdlico. Asi mismo, con este formalismo también es posible construir defectos

globales como los observados en los fullerenos.

III. HIPOTESIS Y VARIABLES

3.1. Hipotesis

3.1.1. Hipétesis generales

Las propiedades electrénicas y topoldgicas de un nanotubo deformado con geometria
catenoidal en redes de Lieb son estudiados mediante la resolucién analitica de las ecua-
ciones dindmicas provenientes del Hamiltoniano tipo Dirac-Weyl en el espacio-tiempo de

un catenoide.

3.1.2. Hipétesis especificas

= El potencial inducido por la deformacién geométrica es de naturaleza repulsiva,
por lo que la densidad de estados electronicos en la region media del nanotubo de-
formado es minima, mientras que la concentracion electronica en los bordes de la

estructura es maxima.

= [adensidad de estados electronicos en un nanotubo deformado con geometria cate-
noidal no es uniforme, lo que significa que la superficie de esta estructura presenta
una mayor facilidad al paso de corriente eléctrica en las regiones donde hay una

menor densidad de estados. Asimismo, debido a que la superficie del catenoide es
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inversamente proporcional a su radio minimo, cuando este toma valores muy peque-

nos, la estructura presentard una resistencia maxima al paso de corriente eléctrica.

= [a densidad de estados electronicos en un nanotubo deformado es confinada en
las regiones cercanas al eje de simetria debido a la accién del campo magnético
externo. Esto produce que los portadores de carga experimenten una cuantizacion
de Landau, la cual es responsable de pequeias oscilaciones en las propiedades de

conductancia del material en funcién de la intensidad del campo magnético.

3.2. Definicion conceptual de variables

3.2.1. Operacionalizacion de variables

Variable Dependiente Dimensiones Indicadores
- Densidad local de estados.
Propiedades electrénicas y Dindmica de los electrones en la
- Niveles de Landau.
topoldgicas. superficie de la estructura.
- Conductancia.
Variable Independiente Dimensiones Indicadores
Comportamiento de los portadores
Nanotubos deformados con - Coeficiente de transmision.
de carga en el potencial inducido
geometria catenoidal en redes de Lieb. - Estados ligados.
por la geometria del sistema.

IV. DISENO METODOLOGICO

4.1. Tipo y diseio de investigacion

El presente proyecto de tesis pertenece al tipo de investigacion aplicada, debido a que sus
objetivos buscan contribuir con el estudio de nuevos dispositivos electronicos basados en

nanotubos deformados con geometria catenoidal en redes de Lieb.

Respecto al disefo de investigacion, el presente proyecto posee un disefio tedrico, debido a
que se pretende usar un formalismo matematico basado en la implementacion del espacio
curvo de un catenoide en el Hamiltoniano tipo Dirac-Weyl para estudiar las propiedades
electrénicas y topoldgicas de nanotubos deformados con geometria catenoidal en redes
de Lieb.
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4.2. Método de investigacion

El método de investigacion que se realizard en el presente proyecto estd especificado en

el siguiente conjunto de pasos brindados a continuacion:

» Implementar la informacién geométrica del elemento de linea de un catenoide al

Hamiltoniano de Lieb a través del formalismo de las tétradas.

= Resolver las ecuaciones matriciales provenientes del Hamiltoniano tipo curvo de
Lieb para obtener un sistema de ecuaciones diferenciales de primer orden asociadas

al comportamiento dindmico de los portadores de carga (cuasiparticulas de espin 1)

= Utilizar el método de separacion de variables para expresar las ecuaciones dinami-
cas de los portadores de carga como ecuaciones tipo Schrodinger, donde se anali-

zard un potencial inducido puramente por la deformacién geométrica del sistema.

= Resolver analiticamente las ecuaciones dindmicas de los portadores de carga para
obtener las respectivas autofunciones del sistema, con las cuales se estudiard la
densidad local de estados junto con las propiedades electronicas y topoldgicas del

sistema.

= Resolver analiticamente las ecuaciones dindmicas modificadas por la presencia de
un campo magnético externo, el cual serd introducido a través de un acoplamiento
minimo al Hamiltoniano curvo de Lieb para estudiar las nuevas propiedades de

transporte de los nanotubos deformados con geometria catenoidal.

4.3. Poblacion y muestra

Debido a la naturaleza de esta investigacion, no se identifica poblacién y muestra estadis-

tica.

4.4. Lugar de estudio

El lugar de estudio donde se realizard el presente proyecto es mi actual domicilio con

supervision remota de mi asesor y co asesor.

4.5. Técnicas e instrumentos para la recoleccion de la informacion.

El presente proyecto usard las siguientes teorias para la recoleccion de informacién: Teo-
ria de enlace fuerte, Teoria de Dirac-Weyl, Teoria de espacios curvos en ecuaciones rela-

tivistas, Densidad local de estados y Niveles de Landau.
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4.6. Analisis y procesamiento de datos

La teoria de densidad local de estados, a través de la solucidn de las ecuaciones dinamicas
provenientes del Hamiltoniano de Dirac-Weyl curvo, permitirdn estudiar la concentracion
de estados electronicos distribuidos en la superficie del nanotubo deformado con geome-
tria catenoidal en redes de Lieb y asi estudiar sus propiedades electrénicas y topoldgicas.
Por tal motivo, las herramientas matematicas para encontrar la expresion analitica de estas
ecuaciones dindmicas son las funciones modificadas de Mathieu y las funciones confluen-

tes de Heun.
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V. CRONOGRAMA DE ACTIVIDADES

Actividades

Meses

10

11|12

del Hamiltoniano curvo de Lieb.

Desacoplar el sistema de ecuaciones resultantes

Analizar los efectos fisicos inducidos por la deformacién

geométrica de la red sobre los estados electrénicos.

Resolver la ecuacion resultante del Hamiltoniano

curvo de Lieb con las funciones elipticas de Jacobi.

Construir la expresiéon matemdtica de la densidad

local de estados y analizar su comportamiento.

Introducir un campo magnético a la teorfa efectiva

y resolver el sistema con las funciones de Heun.

Construir la nueva densida local de estados

y analizar las nuevas propiedades electrdnicas.

Redaccién final y presentacion de la tesis.

VI. PRESUPUESTO

Actividades

Meses

10

11

12

Servicios

de internet.

S/120

S/120

S/120

S/120

S/120

S/120 | S/120

S/120

S/120

S/120

S/120

S/120

Impresioén

de articulos.

S/20

S/20

S/20

— | S/20

S/20

Impresién y
empastado

de la tesis.

S/.100

TOTAL.

S/1640
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VIII. ANEXO: MATRIZ DE CONSISTENCIA

Problema Objetivos Hipotesis Variable Metodologia
PROBLEMA GENERAL OBJETIVO GENERAL HIPOTESIS GENERAL
DISENO
¢De qué manera se podria Proponer un formalismo Las propiedades electrdnicas y topoldgicas de un
estudiar las propiedades matematico basado en la nanotubo deformado con geometria catenoidal en redes 1- Implementar la informacion geométrica del
electronicas y topologicas de implementacion del espacio curvo | de Lieb son estudiados mediante la resolucion analitica elemento de linea de un catenoide al
nanotubos deformados con de un catenoide en el Hamiltoniano de las ecuaciones dinamicas provenientes del Hamiltoniano de Lieb a través del formalismo
geometria catenoidal en redes de | tipo Dirac-Weyl para poder estudiar | Hamiltoniano tipo Dirac-Weyl en el espacio-tiempo de de las tétradas. De esta manera, las matrices y
Lieb? las propiedades electrénicas y un catenoide. las derivadas serdn reemplazadas por sus
topoldgicas de nanotubos VARIABLE homélogos en espacios curvos.
deformados con geometria INDEPENDIENTE
catenoidal en redes de Lieb.
Nanotubos deformados | 2- Resolver las ecuaciones matriciales
PROBLEMAS OBJETIVOS ESPECIFICOS HIPOTESIS ESPECIFICAS con geometria provenientes del Hamiltoniano tipo curvo de
ESPECIFICOS catenoidal en redes de | Lieb para obtener un sistema de ecuaciones

¢Cuales seran los efectos
inducidos producidos por la
deformacién geométrica de la red
sobre los estados electrénicos?

¢Qué tipo de propiedades
electronicas y topolégicas se
podran calcular a partir del
modelo matematico usado para
describir deformaciones
catenoidales en redes de Lieb?

¢Cbémo seran modificadas las
propiedades de transporte
electrénico de los nanotubos
deformados con geometria
catenoidal en redes de Lieb
cuando estos son sometidos a los
efectos de un campo magnético
externo?

Obtener las ecuaciones dinamicas
de los portadores de carga en la
superficie del nanotubo deformado
con geometria catenoidal y analizar
su respectiva densidad electrénica.

Describir las propiedades
electronicas y topoldgicas del
sistema a partir del comportamiento
cuantico (estados ligados o
dispersién) de sus portadores de
carga frente a los efectos inducidos
por las deformaciones geométricas
de lared.

Introducir un vector cuadripotencial
al Hamiltoniano de Lieb mediante
el formalismo del acoplamiento
minimo para obtener las nuevas
ecuaciones dindmicas de los
portadores de carga y asi analizar
los cambios en la densidad local de
estados en las estructuras
catenoidales de Lieb.

El potencial inducido por la deformacién geométrica es
de naturaleza repulsiva, por lo que la densidad de
estados electrénicos en la regién media del nanotubo
deformado es minima, mientras que la concentracién
electrénica en los bordes de la estructura es maxima.

La densidad de estados electrénicos en un nanotubo
deformado con geometria catenoidal no es uniforme, lo
que significa que la superficie de esta estructura
presenta una mayor facilidad al paso de corriente
eléctrica en las regiones donde hay una menor densidad
de estados. Asimismo, debido a que la superficie del
catenoide es inversamente proporcional a su radio
minimo, cuando esta toma valores muy pequefios, la
estructura presentara una resistencia maxima al paso de
corriente eléctrica.

La densidad de estados electronicos en un nanotubo
deformado es confinada en las regiones cercanas al eje
de simetria debido a la accién del campo magnético
externo. Esto produce que los portadores de carga
experimenten una cuantizacion de Landau, la cual es
responsable de pequefias oscilaciones en las
propiedades de conductancia del material en funcién de
la intensidad del campo magnético.

Lieb.

VARIABLE
DEPENDIENTE

Propiedades
electrénicas y
topoldgicas.

diferenciales de primer orden asociadas al
comportamiento dinamico de los portadores de
carga (cuasiparticulas de espin 1)

3- Utilizar el método de separacién de variables
para expresar las ecuaciones dinamicas de los
portadores de carga como ecuaciones tipo
Schrodinger, donde se analizara un potencial
inducido puramente por la deformacién
geomeétrica del sistema.

4- Resolver analiticamente las ecuaciones
dindmicas de los portadores de carga para
obtener las respectivas autofunciones del
sistema, con las cuales se estudiara la densidad
local de estados junto con las propiedades
electronicas y topoldgicas del sistema.

5- Resolver analiticamente las ecuaciones
dindmicas modificadas por la presencia de un
campo magnético externo, el cual serd
introducido a través de un acoplamiento
minimo al Hamiltoniano curvo de Lieb para
estudiar las nuevas propiedades de transporte de
los nanotubos deformados con geometria
catenoidal.
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