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PROYECTO EUROPEO TRANS2DTMD

“Los avances con el grafeno han disparado
el interés por otros materiales 2D"

El grafeno protagoniza la mayor iniciativa europea de investigacion hasta la
fecha, la Graphene Flagship, pero dentro de este megaproyecto se
promocionan también los estudios de otros materiales bidimensionales,
como los llamados TMD. Sus interesantes propiedades se pueden aplicar en
electrénica, espintronica y un tercer campo: la ‘valletrénica’, segun explica en
esta entrevista el fisico Lucian Covaci de la Universidad de Amberes.
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El fisico Lucian Covaci trabaja en el Grupo de Teoria de la Materia Condensada en la Universidad

de Amberes. / UAntwerp

En el ultimo congreso Graphene Week, celebrado recientemente en Atenas,
se reunieron mas de 700 expertos internacionales en grafeno, un material
laminar de atdbmos de carbono con un potencial enorme. Al congreso
también acudié el investigador Lucian Covaci (Arad-Rumania, 1976) como
representante del grupo de Fisica de la Materia Condensada de la
Universidad de Amberes, en Bélgica.


https://twitter.com/@agencia_sinc
https://www.agenciasinc.es/articulos-del-dia/31-10-17
http://www.agenciasinc.es/Noticias/El-grafeno-se-prepara-para-salir-del-laboratorio-a-la-calle
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Dentro de la gran iniciativa europea Graphene Flagship, este grupo coordina
un proyecto que no se centra en el grafeno, sino en otros materiales 2D de
creciente interés con un nombre que cuesta pronunciar: dicalcogenuros de
metales de transicién (TMD, por sus siglas en inglés). Covaci explica a Sinc
las caracteristicas y aplicaciones de estos novedosos materiales.

¢Qué son exactamente los TMD?

Son una familia de materiales semiconductores bidimensionales con la
formula MX,, donde la M representa un metal de transicion —elementos de la
parte central de la tabla periddica, como el molibdeno o el wolframio—y la X
es un calcégeno —los de la columna del oxigeno, como el azufre, el selenio o
el teluro. Insertando una capa de atomos tipo M entre dos del tipo X
obtenemos la finisima pero estable monocapa TMD. En su versién 3D se
conocen desde hace medio siglo, pero los avances con el grafeno en la
ultima década también han disparado el interés por estos materiales
bidimensionales y sus propiedades.

"Los TMD ofrecen ventajas frente al grafeno,
especialmente en aplicaciones electronicas como
los transistores de efecto campo”

¢Qué ventajas tienen respecto al grafeno?

Los TMD y otros materiales bidimensionales como el siliceno, el fosforeno o
el germaneno ofrecen beneficios en aplicaciones electrénicas como los
transistores de efecto campo. Dentro de lo que se llama brecha energética o

de bandas (bandgap), el grafeno es zero-gap, es decir, un semiconductor, y
solo se puede usar como contacto o ‘compuerta’. Pero para desarrollar un
transistor se necesita un espacio sintonizable, algo que pueden aportar
muchos TMD, ya que son semiconductores con bandgaps considerables.

¢Alguna otra diferencia?

Otro inconveniente del grafeno es el hecho de que las interacciones espin-
orbita son muy débiles, y por tanto, se pierde gran cantidad de fisica


http://graphene-flagship.eu/
https://en.wikipedia.org/wiki/Transition_metal_dichalcogenide_monolayers
https://twitter.com/intent/tweet?url=&via=agencia_sinc&text=%2522Los%20TMD%20ofrecen%20ventajas%20frente%20al%20grafeno%252C%20especialmente%20en%20aplicaciones%20electr%25C3%25B3nicas%20como%20los%20transistores%20de%20efecto%20campo%2522
https://www.facebook.com/sharer.php?u=&t=%2522Los%20TMD%20ofrecen%20ventajas%20frente%20al%20grafeno%252C%20especialmente%20en%20aplicaciones%20electr%25C3%25B3nicas%20como%20los%20transistores%20de%20efecto%20campo%2522
https://es.wikipedia.org/wiki/Transistor_de_efecto_campo
https://es.wikipedia.org/wiki/Banda_prohibida
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interesante relacionada con la espintronica. Este no es el caso en la mayoria
de los otros materiales 2D, donde el acoplamiento espin-6rbita es grande, lo
que permite manipular los espines de los electrones con medios eléctricos.
Actualmente se esta dando un fuerte impulso a la combinacion de los TMD
con el grafeno para inducir propiedades deseadas.

&Y en qué consiste el proyecto en el que se han embarcado?

Se llama Trans2DTMD, un proyecto de tres afios que comenzo en 2016. Se
trata de una investigacion teodrica sobre el trasporte electrénico en los TMD
bidimensionales y ‘funcionalizados’, un término que hace referencia a que no
son puros, sino que tienen algun elemento que cambia sus propiedades. Lo
mas interesante es que puedes ‘dopar’ estos materiales afiadiendo
impurezas (como introducir o variar algunos tipos de dtomos) o cambiando
su topologia para inducir, por ejemplo, una fase metalica o dotarlos de
magnetismo.
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Un ejemplo de TMD: el disulfuro de molibdeno (M0S2), que puede ser semiconductor (a la

izquierda) o metdlico (derecha) segun la disposicién de sus atémos. / Trans2DTMD

¢Cuales son los principales objetivos de Trans2DTMD?

Por un lado, desarrollar métodos numéricos novedosos para realizar
calculos de transporte electrénico en materiales 2D. Utilizamos tanto
coédigos numéricos comerciales como herramientas propias creadas por
nosotros para investigar sus caracteristicas estructurales, opticas y
electrénicas. Por otra parte, estudiamos los efectos que producen los
defectos y deformaciones sobre las propiedades de los TMD metalicos, asi
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como predecir nuevos materiales 2D interesantes.

¢Qué propiedades y aplicaciones tienen estos TMD?

Sus propiedades topolégicas son de gran importancia en aplicaciones
electrénicas, por ejemplo en el campo de los transistores de efecto campo,
los dispositivos fotovoltaicos y el ambito de los biosensores. Los TMD
también son relevantes en espintronica, una tecnologia emergente que
explota tanto la carga del electron como su espin, asi como en otra todavia
mas novedosa: la valletrénica, donde valles energéticos en la banda de
conduccion pueden atrapar y canalizar el flujo de electrones.

"Lo mas interesante es que puedes ‘dopar’ estos
materiales anadiendo impurezas o cambiando su
topologia para dotarlos de nuevas propiedades”

¢Qué avances han realizado hasta el momento?

Para estudiar estos materiales estamos desarrollando un software basado
en el cédigo Pybinding ideado en la Universidad de Amberes, que ademas
sera de cddigo abierto disponible para toda la comunidad cientifica. Hasta
ahora hemos implementado cddigos numéricos que pueden aprovechar los
recursos computacionales mas modernos, como los clusters de
ordenadores y tarjetas graficas. Esto permitira analizar los efectos del
desorden en la conductividad eléctrica y dptica de los materiales.

¢Para qué servira este software?

Permitira la simulacién de sistemas muy grandes (con miles de millones de
atomos) para previsualizar efectos que luego se puedan observar en
muestras experimentales. Esto es importante ya que muchas de las
herramientas tedricas fallan a la hora de estudiar de forma precisa los
adatomos (dtomos individuales adheridos en un cristal) y los defectos que
dispersan la electricidad. Con este software se podran realizar simulaciones
precisas en espintrénica y valletronica.


https://twitter.com/intent/tweet?url=&via=agencia_sinc&text=%2522Lo%20m%25C3%25A1s%20interesante%20es%20que%20puedes%20%25E2%2580%2598dopar%25E2%2580%2599%20estos%20materiales%20a%25C3%25B1adiendo%20impurezas%20o%20cambiando%20su%20topolog%25C3%25ADa%20para%20dotarlos%20de%20nuevas%20propiedades%2522
https://www.facebook.com/sharer.php?u=&t=%2522Lo%20m%25C3%25A1s%20interesante%20es%20que%20puedes%20%25E2%2580%2598dopar%25E2%2580%2599%20estos%20materiales%20a%25C3%25B1adiendo%20impurezas%20o%20cambiando%20su%20topolog%25C3%25ADa%20para%20dotarlos%20de%20nuevas%20propiedades%2522
https://it.wikipedia.org/wiki/Adatomo
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"Desarrollamos métodos numéricos novedosos
para realizar calculos de transporte electronico en
materiales 2D"

¢Cuantos grupos colaboran en el proyecto?

Trans2DTMD esta coordinado por el Grupo de Teoria de la Materia
Condensada, dirigido por el profesor Frangois Peeters en la Universidad de
Amberes, con amplia experiencia en herramientas computacionales y
tedricas para el estudio de TMD. El segundo miembro del consorcio es el
equipo de Quimica Tedrica dirigido por el profesor Thomas Heine en la
Universidad de Leipzig (Alemania). La coordinacién con Graphene Flagship y
los aspectos relacionados con el grafeno se realizan a través de la
Universidad Técnica de Dresde (Alemania). Ademds, estan asociadas la
Universidad de Twente (Paises Bajos), especializada en espintrénica; y la
Universidad del Pais Vasco, que proporciona calculos para analizar las
interacciones electréon-electrén, un aspecto importante en los materiales 2D.

¢Los miembros de Trans2DTMD ya han publicado algun paper?

Junto a otros socios de la iniciativa Graphene Flagship, el equipo de la
Universidad de Leipzig ha publicado en Nano Letters un trabajo sobre
mejoras en la calidad dptica del diseleniuro de molibdeno (MoSe;). También
han presentado en la revista 2D Materials calculos sobre propiedades
potenciales y exéticas del seleniuro de tantalo (Ta,Ses). En la misma
publicacion, nuestro grupo de la Universidad de Amberes también ha
presentado un estudio sobre la conductividad del grafeno bicapa retorcido
para una amplia gama de angulos de torsion y campos eléctricos.

La agencia Sinc participa en el proyecto europeo SCOPE, coordinado
por FECYT y financiado por la Unién Europea a través de Horizon 2020.
Los objetivos de SCOPE son comunicar resultados visionarios de la
investigacion de proyectos asociados al Graphene Flagship y el
Human Brain Project, asi como promover y reforzar las relaciones en
la comunidad cientifica de las Iniciativas de Investigacion



https://twitter.com/intent/tweet?url=&via=agencia_sinc&text=%2522Desarrollamos%20m%25C3%25A9todos%20num%25C3%25A9ricos%20novedosos%20para%20realizar%20c%25C3%25A1lculos%20de%20transporte%20electr%25C3%25B3nico%20en%20materiales%202D%2522
https://www.facebook.com/sharer.php?u=&t=%2522Desarrollamos%20m%25C3%25A9todos%20num%25C3%25A9ricos%20novedosos%20para%20realizar%20c%25C3%25A1lculos%20de%20transporte%20electr%25C3%25B3nico%20en%20materiales%202D%2522
http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.nanolett.7b00904
http://iopscience.iop.org/article/10.1088/2053-1583/aa7259
https://www.humanbrainproject.eu/en/open-ethical-engaged/partnering-projects/scope-project/
https://ec.europa.eu/programmes/horizon2020/
http://www.agenciasinc.es/Especiales/Siempre-de-actualidad/Graphene-flagship
http://www.agenciasinc.es/Reportajes/Europa-se-da-diez-anos-para-construir-un-modelo-virtual-del-cerebro
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Emblematicas de las Tecnologias Futuras y Emergentes (FET
Flagships) en la UE.
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