6. Resultados

Siguiendo los pasos anteriormente mencionados (véanse para mas detalle los célcu-
los con Mathematica recogidos en el anexo) se obtienen las siguientes matrices de

constantes de fuerza:

—al 0 0
"= 0 =% 0
0o 0 %
_al 9l \/g(dQOzl—G'yl) 0
- 4 2d 1d?
O¥ = | ValPamon) sy g
1d2 1 a2 30
0 0 -2
Lol 9 _V3(deloel)
0 4 2d2 4d?
PB =  VB(Pal-6v1) 341 311 0
42 4 2d2 5
0 0 __ 202
31 V34l
147 1d?
Pt — V3yl  4d2a24+1 0
4d? 4d2 5
O 0 - 3d2
302 V3(d?a2+2+1)
oY T/§T2 1 Ad? 271
= yvooz 1 [ 2L
1 1 ( a2+ ) 0 s
0 0 —3Z
302 V3(d2a2+271)
T4 T T iz 0
Y — V3a2 1 271
1 1 (_O‘Q T2 ) 05
0 0 — 3z
371 V3yl 0
1d2 12
PO — | VB 4d?a2+4n1 0
1d? 4d2 5
0 0 3E
_3a2 V3a2 0
N 4 ) 4
08 _ 3(d?a2+2v1 1 91
¢ e i(e2+ %) 0
0 0 _
3d2
_ 302 _ V302
(e 4 ) 1
(bog — _ 3(d a2+2'yl l _ %
1d 1 ( a2+ T ) 0
0 0 —

Y dado que en el atomo 0 se tiene que cumplir el equilibrio,
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(27a)

(27b)

(27¢)

(27d)

(27e)



i=9 % (al + 202 + %1) 0 0

0= —) ¥ = 0 3 (al+2a2+2) 0 (28)
i=1 0 0 —7?25

Los valores numéricos de las matrices, sustituidos los valores de las constantes pro-
porcionados por los experimentos de Aizawa para el grafeno, pueden consultarse en
el anexo.
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