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O estudo das propriedades de transporte em materi-
ais nanoestruturados é um tema central na fisica, qui-
mica e ciéncia da computagado. Fenébmenos classicos de
transporte sao frequentemente descritos por caminhadas
aleatérias, mas em diversos sistemas os efeitos quanti-
cos tornam-se relevantes. Nesse contexto, as caminha-
das quanticas (QWSs) constituem um modelo fundamen-
tal para descrever a dindmica em redes complexas e tém
papel essencial em algoritmos de busca e computagao
quantica. Neste trabalho, utilizamos o formalismo da ca-
minhada quéntica em tempo continuo (CTQW) para in-
vestigar o transporte em redes hexagonais. O carbono,
um dos elementos mais abundantes da Terra, forma es-
truturas com simetria hexagonal, como o grafeno, cu-
jas propriedades excepcionais derivam de sua geome-
tria bidimensional“. Entre os diversos alétropos, analisa-
mos o grafeno e o fulereno, ambos com representacdes
planares bem definidas e conectividade trivalente seme-
lhante. A eficiéncia de transporte é quantificada pela
probabilidade média de retorno e sua média temporal de
longo prazo, grandezas determinadas pelas proprieda-
des espectrais da matriz de conectividade. Nosso obje-
tivo € compreender a dindmica do caminhante quéntico
nessas redes e avaliar sua eficiéncia de transporte.

Redes favo de mel

Figura 1: Diagrama de Schlegel para os fulerenos, a es-
querda é apresentada a posi¢ao dos atomos de carbono
para rede Cgo € na direita para Cro.

Os fulerenos, ou buckyballs, sao estruturas esféricas

ocas consideradas, do ponto de vista fisico, objetos fi-
nitos de dimensao zero. Os alétropos mais conhecidos
sao Cgp e Crg, compostos por faces hexagonais e penta-
gonais, em que cada atomo (né) realiza trés ligagdes . A
proporcao entre os tipos de faces é obtida pela férmula
de Euler para poliedros®, N+ F —E =2,onde N, Fe E
representam, respectivamente, o numero de nés, faces
e arestas. Dessa relagao resulta que todo fulereno pos-
sui exatamente 12 pentagonos e N/2 — 10 hexagonos. A
representagao planar dessas estruturas € dada pelos di-
agramas de Schlegel, mostrados na Figura[f] com a nu-
meracgdo dos nos indicada para facilitar a interpretagéo
dos resultados.

Figura 2: Representacao das folhas de grafeno enumera-
das, no qual a esquerda tem-se uma rede com dimensao
(Hey, Hy)=(17,1) na parte superior e na regido inferior a
estrutura com (H,, H,)=(8,3). Ao lado direito, &€ apresen-
tado a folha de grafeno de tamanho (H,,H,)=(5,5).

O grafeno é um al6tropo bidimensional do carbono, for-
mado por uma Unica camada de atomos organizados
em uma rede hexagonal tipo favo de mel. Embora seja
a base de todos os demais al6tropos de carbono, sua
isolagdo em folha Gnica ocorreu apenas recentemente.
Neste trabalho, a rede de grafeno é definida pelo numero
de hexagonos nas dire¢gbes H, e H,. Foram conside-
radas trés estruturas com dimensdes (H,, H,) = (17,1),
(8,3) e (5,5), ilustradas na Figura[2] Os vértices sdo nu-
merados sequencialmente: primeiro ao longo das linhas
na direcdo x, comegando na borda y, e depois nas li-
nhas seguintes, dando continuidade a contagem ante-
rior. O nUumero total de vértices N; e de arestas Eg
para uma folha com H, e H, hexagonos é dado por:
Ng =2(H, + H, + H,H,), Eq = Ng + H,H, — 1.
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Modelo tedrico

O principal objetivo deste trabalho é investigar o trans-
porte quantico em redes hexagonais pelo modelo de
CTQW, comparando-o ao caso classico (CTRW) para
evidenciar suas diferencas dinamicas. Uma rede é com-
posta por N nés conectados, formando um grafo conexo
G = (V,FE), em que cada vértice esta associado a um
estado |i) representando uma excitagdo no né i. A di-
namica de ambas as caminhadas é regida pela matriz
de conectividade A, cujos elementos diagonais s&o 0s
graus dos nos, A;; = k;, e os elementos fora da diagonal
sdo A;; = —1seo0snosi e j estdo conectados, e A;; =0
caso contrario. Essa matriz real e simétrica de dimenséao
N x N possui autovalor fundamental \; = 0, sendo os
demais positivos e ordenados crescentemente®.

A eficiéncia global do transporte, consiste em determi-
nar a probabilidade média de permanecer ou retornar
ao no ¢ inicialmente excitado durante um tempo ¢. Para
CTRW e CTQW as probabilidades médias de retorno,
serdo respectivamente: p(t) = & SN e Mt (1) =

2
& [0 e i) (wali)|
O decaimento de p(t) e 7(t) expressa o velocidade
de espalhamento do caminhante na rede, ou seja,
quanto menor decaimento menor € a propagagao. Além
disso, no caso classico a probabilidade converge a
uma equiparticdo de 1/N em tempos muito longos.
Porém, no caso quantico temos um padrao oscilato-
rio que possui um valor médio assintdtico ao longo
do tempo sendo y = LN SN 5. <

A [ et S PRl d] = %
Nesta equacéo, ao lado direito temos o valor exato do va-
lor médio assintotico e na parte esquerda temos o limite
inferior que é uma expressdo que independe dos auto-
vetores'!. O transporte quéntico possui maior eficiéncia
quando x e y séo iguais igual a 0, e sera ineficiente caso
resultarem em 1.
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Figura 3: (a) Grafico da probabilidade média de retorno
p(t) para uma caminhada aleatéria classica. (B) Gréfico
da probabilidade média de retorno quantico 7 (t) das re-
des de grafeno e fulereno.

A Figura [3(a) mostra a probabilidade média de retorno
classica p(t) para redes de grafeno e fulereno. Em tem-

pos longos, as curvas decaem até o valor de equipar-
ticdo 1/N. Nos fulerenos Cgp € Cro, €sse equilibrio é
atingido rapidamente devido a alta conectividade (nés
trivalentes), e o decaimento intermediario segue uma lei
de poténcia com expoente —1,0. Nas redes de grafeno,
o tempo para o equilibrio depende da geometria, sendo
maior em estruturas mais lineares. O decaimento segue
a mesma lei de poténcia para folhas quase quadradas,
mas em geometrias alongadas ocorre um segundo re-
gime mais lento, com expoente préximo de —0,5, carac-
teristico de cadeias lineares®.

A probabilidade média de retorno quéntico exibe osci-
lacbes a partir de t = 10, mais intensas nos fulere-
nos e menos pronunciadas no grafeno, conforme a Fi-
gura Quanto a eficiéncia de transporte, o fulereno
Cqo (xcro =~ 0,025) mostrou-se mais eficiente que o Cgg
(xceo ~ 0,078), por apresentar menor valor médio assin-
tético, embora ainda inferior ao de uma cadeia linear. Nas
redes de grafeno, a eficiéncia quantica aumenta com o
tamanho da folha e € maior em topologias mais lineares,
sendo reduzida em geometrias quadradas com numero
impar de hexagonos em uma das diregdes.

Neste trabalho, analisou-se o comportamento do trans-
porte quantico nas redes de grafeno e nos fulerenos Cgo
e C7p. Em ambas as redes, observou-se que a estru-
tura topoldgica esté diretamente relacionada a eficiéncia
de propagacao do caminhante quantico. No caso do gra-
feno, quanto maior o nimero de hexagonos em uma dire-
¢ao, mais eficiente é o transporte, devido a propagacao
quase unidimensional. Por outro lado, redes mais simé-
tricas (H, ~ H,) apresentam maiores probabilidades de
retorno. Ja para os fulerenos, observa-se que o Cgg, por
sua alta simetria e consequente degenerescéncia espec-
tral, promove forte localizagao e retornos periédicos ao
né inicial do caminhante, resultando em baixa eficiéncia
de transporte. Em contraste, o Crq, cuja simetria € que-
brada por sua geometria elipsoidal, apresenta espectro
menos degenerado e, portanto, transporte mais eficiente.
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