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I - Investigar alótropos de carbono poropostos recentemente, realizando sua modelagem
utilizando softwares como Virtual Nanolab e Avogadro, fazendo os testes de convergência e
otimização das estruturas.
II - Realizar simulação via Função de Green de não-equilíbrio associado à Teoria do Funcional da
Densidade (DFT) sobre características de importância, sejam eletrônicas, óticas ou térmicas em
dispositivos bidimensionais preferencialmente nesta etapa, sejam eles puros e dopados.
III - Caracterizar o dispositivo obtido;
IV - Analisar as características: (i) da Curva de corrente-tensão (I-V), (ii) da Curva de condutância
diferencial (G), iii) da Transmitância (T) e (iv) da densidade de estados (DOS).
V - Analisar os níveis de energia dos orbitais de fronteira HOMO, LUMO e autocanais, dentre as
diferentes disposições, para observar nuvens eletrônicas bem distribuídas, localizadas em uma
das extremidades ou ainda, em ambas.
VI - Analisar os canais de condução no equilíbrio e fora do equilíbrio.
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