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Introdução.
Os materiais em camadas bidimensionais (2D) despertam um interesse significativo
devido às suas propriedades elétricas, ópticas e termodinâmicas excepcionais [1,16,3].
Heteroestruturas fundamentadas nesses materiais 2D [13,18], têm sido objeto de
investigação. Recentemente, estruturas que apresentam interações robustas entre suas
camadas, como heteroestruturas do tipo doador-aceitador (DA) [2], compostas por
eletrodos e siliceno, demonstraram um promissor potencial em aplicações relacionadas
ao armazenamento de energia, em especial nas baterias de íons de lítio (LIBs) [4,12]. A
dopagem e otimização das propriedades estruturais e eletrônicas destas heteroestruturas,
são aspectos fundamentais para a melhoria de seu desempenho [7,9,15].

Metodologia.
Os cálculos estruturais e eletrônicos dos materiais de ancoragem 2D (siliceno), foram
realizados por meio da Teoria do Funcional da Densidade (DFT) [8,10] implementada
no pacote computacional Quantum ESPRESSO [6]. Uma parametrização de sistemas
por meio de diferentes funcionais de troca e correlação, pseudopotenciais e energia de
corte, além de testes de convergência para pontos-k foram realizados. A interação
eletrônica foi descrita por pseudopotencial ultra-soft (US-PP). As propriedades
eletrônicas foram calculadas utilizando as interações de troca e correlação eletrônica
descritas pelo funcional desenvolvido por Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) [14] com
energia de corte de 45 Ry. Para a zona de Brillouin, foi utilizada uma malha de 4 x 4 x 2
de pontos-k para estrutura do silício - 2D simulado em uma caixa hexagonal. A malha
de pontos-k baseia-se no método desenvolvido por Monkhort-Pack [11]. Foi realizado
cálculos da densidade de estados projetados (PDOS) e estrutura de bandas para estudar
as propriedades eletrônicas.

Resultados e Discussões.
O siliceno é um semimetal (semicondutor sem gap) porque as bandas de valência e
condução se tocam no nível de Fermi. Além disso por ser um portador de carga, o
siliceno se comporta como férmion de Dirac “sem massa”, uma vez que as bandas de
valência e condução se cruzam ao nível de Fermi, como interseções lineares das bandas
no ponto K da zona de Brillouin hexagonal. A estrutura de bandas eletrônicas e a
densidade de estados para o siliceno puro. O siliceno é um material anódico promissor



para baterias devido à sua alta capacidade, baixa barreira de energia de difusão e band
gap ajustável [5,19,17].

Para revelar o efeito da dopagem de Ni, que é um metal de transição, nas propriedades
eletrônicas do siliceno, a densidade de estados parcialmente projetados (PDOS) foi
plotada para que os resultados pudessem ser analisados. A análise dos PDOS para o
siliceno puro e o siliceno dopado com um átomo de níquel (Ni) demonstra as diferentes
contribuições na distribuição dos estados eletrônicos. Na estrutura de siliceno puro, a
densidade de estados está distribuída principalmente nos orbitais p e s do silício,
representados por Si-p e Si-s. Na estrutura de siliceno dopado com níquel, a dopagem
introduz novos estados na estrutura eletrônica, evidenciados pela contribuição dos
orbitais d do níquel (Ni-d), que aparecem próximos ao nível de Fermi e se destacam em
relação ao siliceno puro. Esses novos estados indicam uma forte interação entre os
átomos de silício e o átomo de níquel dopante, aumentando a densidade de estados total
na região próxima ao nível de Fermi.

Conclusão.
A dopagem do siliceno com um átomo de níquel altera significativamente suas
propriedades eletrônicas. Enquanto o siliceno puro apresenta características de um
semimetal, com bandas de valência e condução que se tocam no nível de Fermi, a
introdução de um átomo de níquel adiciona novos estados eletrônicos próximos ao nível
de Fermi. Esses novos estados, atribuídos aos orbitais d do níquel, refletem uma
interação intensa entre o níquel e o silício, resultando em uma modificação na densidade
de estados total. Essas alterações podem implicar em uma maior condutividade,
tornando-o um material promissor para aplicações em dispositivos eletrônicos, como
baterias.
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