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Resumo

A nanotecnologia tem avancado significativamente com o0 surgimento de materiais
bidimensionais, como o grafeno, descoberto em 2004, e, mais recentemente, o bifenileno, que
exibe propriedades metélicas distintas do grafeno. A interacdo do bifenileno com moléculas
magnéticas abre novas possibilidades tecnoldgicas, como o controle de spin para o
desenvolvimento de memoérias magnéticas e processadores quanticos, impulsionando inovacdes
em diversas 4reas da ciéncia e tecnologia. Este estudo tem como objetivo investigar a deposic¢ao
de metalocenos sobre substratos de bifenileno, com uma analise detalhada de suas
propriedades estruturais, eletrbnicas e magnéticas. Serdo examinados 0 momento magnético
induzido, a densidade e transferéncia de cargas, a energia de adsorcdo e a anisotropia
magnética. Para isso, serd utilizada a Teoria do Funcional da Densidade (DFT), um método
computacional preciso baseado na densidade eletrénica, com a aplicacdo dos pacotes Quantum
Espresso e VASP, sendo os célculos realizados pelo Cluster Curie, da UFLA. Este estudo
conduzird uma investigacdo detalhada das interacdes entre 0s metalocenos e o bifenileno, tanto
em conjunto quanto individualmente, com énfase na relaxacédo estrutural e nas caracteristicas
das interacdes. Diversas posi¢fes da molécula sobre o substrato foram testadas, permitindo a
identificacdo da posi¢cdo mais estavel. Os calculos de estruturas de banda para a estrutura do
bifenileno e a andlise da densidade de estados permitiram compara¢cdes com a estrutura
modificada pela presenca das moléculas. Com base nos resultados, foi confirmado o carater
metalico e condutor do bifenileno, bem como as interacbes de van der Waals entre os
metalocenos e o substrato. A energia de adsor¢cdo apresentou um comportamento exotérmico na
interacdo entre os materiais. Além disso, calculos de transferéncia de carga identificaram areas
especificas na estrutura do bifenileno com variagdo de carga, cuja soma e normalizacao
permitiram quantificar a variacdo liquida de carga no substrato, oferecendo uma compreensao
mais aprofundada das interacdes envolvidas.
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