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0 dimensional systems (bottomup)
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Nanographenes
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Theoretical description of graphene
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Electronic structure of graphene

DOS

Band structure

Energy



   

Nanographenes
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Understanding the spectra
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Triangles vs. hexagons



   

Triangles vs. hexagons



   

Electronelectron interactions



   

Electronelectron interactions

Superatomic Hunds’s rule



   

Electronelectron interactions
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DFT vs meanfield Hubbard

Hubbard model
(U=3.85 eV, t=2.5 eV)

DFT



   

Ferromagnetic order



   

Lieb’s theorem/
LonguetHiggins conjecture

LonguetHiggins, J. Chem. Phys. 18, 265 (1950) 

(1) The number of unpaired electrons present in the ground state is at least as great as the number of 
carbon atoms having a deficiency of valence bonds in any principal resonance structure. (2) With a few 
special exceptions, these odd electrons are distributed  over just those atoms which have a deficiency 
of  valence  bonds  in  one  or  more  of  the  principal  resonance  structures.  (3)  In  singly  charged 
hydrocarbon anions or cations the ionic charge  is located on just those atoms which bear charges in 

the various principal resonance structures. 

E. H. Lieb, Phys. Rev. Lett. 62, 1201 (1989)



   

Ferrimagnetic order



   

Ferrimagnetic order



   

Outline
Nanographenes

Vacancies and voids in graphene 
and graphene ribbons

J. FernándezRossier and J. J. Palacios, Phys. Rev. Lett. 99, 177204 (2007)

J. J. Palacios, J. FernándezRossier, and L. Brey, Phys. Rev. B 77, 195428 (2008) 



   

Vacancies = H adsorption 

Jannik C. Meyer, C. O. Girit, M. F. Crommie, A. Zettl, arXiv:08053857 



   

A few words about ribbons 
(armchair)

Son et al., Phys. Rev. Lett. 97, 216803 (2006) 



   

Basic definitions
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Basic scenarios
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Single vacancy: A



   

Single vacancy: A
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Spincharge separation

0=Q

1=Q

Charge Spin



   

A and A2



   

Two vacancies

A+A

A+B



   

Two vacancies: A and B
(no interactions)



   

Two voids: A2 and B2
(no interactions)



   

Large voids with NI=0



   

Two notches 



   

Single vacancy in bulk graphene

2
0 )(irrR v

i
i φ∑ −= 

B
d

A
dd

i
BAi

i
BA

d

MMM

mrrM

+=

−= ∑
∈ )(

0
)( 



   

Single vacancy in bulk graphene



   

Finite density of vacancies: 
Compensated graphene (NI=0)



   

Future work
 Magnetic structure of more generic PAH’s or nanographenes
 Thermal fluctuations: Superparamagnetism
 Stability of open shell structures (radicals)
 Change of properties when deposited on surfaces
 Devices

F
AF
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