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1. INTRODUGCAO

Nanofitas de grafeno podem ser definidas como folhas de grafeno de largura
finita, medindo poucos nanémetros. Tais estruturas podem possuir comprimento da
ordem de micrbmetros ao longo do qual sua estrutura geométrica se repete
formando estruturas periddicas unidimensionais. A partir de tal geometria as
nanofitas de grafeno podem apresentar diferentes quiralidades podendo ser
classificadas em nanofitas de grafeno zigzag, armchair e quiral. E possivel observar
a quiralidade através da borda da estrutura que, por sua vez, possui influéncia direta
em suas propriedades (Yu, S.; ZHENG, W, 2010).

Experimentalmente, nanofitas de grafeno podem ser obtidas através de
diversos métodos como litografia por feixe de elétrons, processo fisico-quimico,
deposicao quimica a vapor ou através de nanotubos de carbono (GONCALVES, R.
D, 2013). O foco deste trabalho sera mantido no ultimo caso, pois buscamos realizar
a analise das propriedades energéticas de estruturas criadas a partir de dois
modelos de nanotubos de carbono (C), os quais foram dopados com boro (B) e
nitrogénio (N). A presenca de impurezas pode modificar significativamente as
propriedades estruturais e energéticas destes materiais. Sendo boro e nitrogénio, 0s
dopantes mais comuns para estruturas de carbono pelo fato de o nitrogénio possuir
um elétron a mais e o boro um elétron a menos que o carbono, em suas camadas de
valéncia (FREITAS, A. A, 2010). Estruturas compostas por concentracdes de B, C e
N vém sendo amplamente estudadas devido as possibilidades de aplicacbes em
tecnologia e desenvolvimento de novos materiais.

Apesar de, neste caso, tanto as nanofitas como 0s nanotubos possuirem a
mesma composicdo, algumas diferencas sao consideraveis como, por exemplo, a
presenca de bordas na estrutura das nanofitas. As mudancas realizadas nas bordas
geram, na maioria dos casos, mudancas significativas nas propriedades do material.
As nanofitas formadas a partir de nanotubos zigzag serdo de quiralidade armchair e
0 contrario acontecera com nanofitas zigzag que, por sua vez, tém origem nos tubos
armchair. Para este trabalho analisamos o comportamento de nanofitas armchair
criadas a partir de nanotubos zigzag. Tendo o carbono como elemento base da
estrutura, efetuamos a dopagem substitucional com boro e nitrogénio. Foram feitas
entdo, variacdes na largura das nanofitas, no numero de atomos e nas posicoes dos
elementos dopantes a fim de realizarmos uma analise quanto a estabilidade das
estruturas.

2. METODOLOGIA
Foram criadas, a partir dos modelos de nanotubos de carbono, BsCxN4-D e

B.C.4Ns-L, estruturas em forma de fita. Cada um dos modelos de nanofitas originou-
se de variacOes feitas na disposicdo de alguns atomos do tubo que teve suas
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ligagBes rompidas formando bordas e dando forma as fitas. Ap6s a quebra do tubo,
as bordas apresentaram ligacfes pendentes, as quais foram saturadas com atomos
de hidrogénio. Os softwares Xcrysden (KOKALJ, A, 2003) e Xmakemol foram
utilizados para a confeccdo de vinte e duas fitas, as quais tiveram sua formacao
simulada através do codigo computacional SIESTA, que utiliza o formalismo da
Teoria Funcional da Densidade (DFT), SOLER, J.M. et al. (2002). Os calculos,
baseados em DFT (HOHENBERG, P.; KOHN, W, 1964), (KOHN, W.; SHAM, L.J,
1965), foram realizados no ambiente computacional CENAPAD/SP. Desta forma,
organizou-se as estruturas em um total de sete sistemas e as mesmas foram
dispostas em grupos de acordo com a variacdo na posicdo dos atomos de boro e
nitrogénio em relagdo aos modelos de tubos. A Figura 1 apresenta as estruturas de
tubo acompanhadas de trés modelos de nanofitas criadas a partir do mesmo. Com a
simulacéo, foi possivel o levantamento dos dados de energia total de cada nanofita,
viabilizando o calculo das respectivas energias de formacdo (Efc). A energia de
formacao foi calculada através da equacéo 1:

ET_[nB(EB)_nH(EH)_nN (EN)_nC(EC)]

Efc=
(equacéo 1)

onde: nx € o numero de atomos do elemento X; ny € o nUmero total de atomos da
nanofita e as energias de cada atomo sédo dadas por Eg=-82,45 eV, Ec=-146,84 eV,
En=-265,28 eV, E4=-13,48 eV.
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Figura 1: Esquerda: estruturas dos nanotubos modelos B4C:4
Ns-D e B4CuNs-L com a disposicdo dos atomos anterior a
formacdo das fitas. Direita: representacdo das nanofitas D-
2(a), D-3(a) e L3; Atomos de carbono, boro e nitrogénio s&o
apresentados nas cores amarelo, verde e azul,
respectivamente.

De acordo com os valores de energia de formacéo foram realizadas analises
a cerca da estabilidade de cada uma das estruturas visando buscar a nanofita que
apresentasse maior estabilidade, consequentemente menor energia de formacéo.
Para tal andlise foram investigados parametros associados as variagbes na
estabilidade das estruturas. Para estas andlises considerou-se uma célula unitaria
da estrutura de nanofita.
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3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Como parametros associados a estabilidade das estruturas foram considerados
a segregacdo dos &tomos de BN, a quantidade de ligagcbes com os atomos de
hidrogénio, a quantidade de ligacdes B-N, C-C, N-C e B-C, a geometria da estrutura
e a porcentagem de BN em relacdo a C. Os dados levantados para estas analises
estéo dispostos na Tabela 1.

Tabela 1: Valores de energia de formacédo de cada estrutura. Da primeira a décima
primeira coluna se encontram, respectivamente, o0 nome da estrutura, a energia de
formacéo, a porcentagem de BN em relagéo ao carbono, o nimero de ligagdes B-H,
N-H, C-H, B-N, B-C, N-C e C-C e o numero total de atomos.

Fita Efc (eV) BN% B-H N-H CH B-N B-C N-C cC nT
D-2(c) -1,26 13.33% 0 0 4 3 2 2 29 34
D-2(d) -7,21 20,00% 0 0 4 6 2 2 26 34
D-4(b) -7,21 23,52% 0 0 4 6 4 4 27 38
D-4(c) -7,21 23,52% 0 0 4 6 4 4 27 38
D-2(a) 1,17 25,00% 1 1 2 6 3 3 26 36
D-2(h) -1.17 20,00% il 1 2 4 3 3 26 34
D-4(a) -71,16 25,00% 0 0 4 6 4 4 24 36
D-3(a) -7,14 15,38% 0 0 4 3 2 2 24 30
D-4(d) -1,12 23,52% 0 0 4 6 4 4 27 38
D-4(e) -1,12 23,52% 0 0 4 6 4 4 27 38
D-3(h) -7,09 15,38% 0 0 4 3 2 2 24 30

L-2 -7,04 26.47% 2 0 2 6 4 4 26 38

L-3 -7,00 26,26% 0 0 4 6 4 4 21 34

L-4 -6,93 18,18% 0 0 4 3 2 2 18 26
D-6(a) 6,79 22,22% 0 0 4 3 2 2 14 22

L-1 -6,69 36,36% 0 2 2 6 4 2 13 26
D-5(a) -6,69 25,00% 1 1 2 3 1 1 13 20
D-5(b) -6,63 14,28% 1 1 2 1 il 1 13 18
D-1(a) -6,60 44.44% 2 2 0 6 2 2 10 22
D-5(e) -6,59 44.44% 2 2 0 6 2 2 10 22
D-5(d) -6,46 28,57% 2 2 0 2 2 2 10 18
D-5(c) -6,46 28,57% 2 2 0 2 2 2 10 18

Realizando uma comparacéao entre as duas estruturas mais estaveis, D-2(c) e
D-2(d), pode-se observar, de acordo com os dados da Tabela 1, que ambas
possuem parametros coincidentes, contudo, a nanofita mais estavel apresenta um
maior nimero de ligacdes C-C, além disso, na estrutura pode-se encontrar maior
namero de hexagonos compostos somente por atomos de carbono. Analisando a
estrutura quando replicada a célula unitaria, observa-se que ha, ao longo do
comprimento da nanofita, um aumento no nimero de ligacbes B-N, consideradas
ligacOes fortes.

Uma nova comparagcao pode ser feita entre as estruturas D2(d) e D2(b).
Ambas possuem 0 mesmo numero de atomos, 0 mesmo numero de ligacdes C-C e
mesma porcentagem de BN em relacdo ao carbono. No entanto, a nanofita D-2(b),
gue apresenta menor estabilidade, possui uma ligacdo B-H e uma ligacdo N-H,
enquanto a nanofita D-2(d) tem os atomos de hidrogénio ligados ao carbono. Entre
todas as estruturas analisadas, apresentaram maior estabilidade aquelas em que o
BN se concentra na regido central da fita, e que, por consequéncia, apresenta um
maior numero de ligacdes C-H.

Levando novamente em consideracdo a posi¢cao dos atomos, analisou-se as
estruturas D-3(a) e D-3(b), estas apresentam parametros idénticos quando
analisados o numero de atomos, as ligacdes e a quantidade de BN, porém, suas



C’D 2 0 ‘| 6 XXV CONGRESSO DE INICIACAQ CIENTIFICA 23a SEMANA INTEGRADA

DE EMSINO, PESQUISA E EXTENSAD
UNIVERSIDADE FEDERAL DE PELOTAS cecl (il

estruturas diferem apenas pela posicao dos atomos de BN. Na estrutura D-3(b), os
atomos de boro e nitrogénio foram afastados resultando em uma menor estabilidade
se comparada a estrutura D-3(a) na qual os atomos de boro e nitrogénio se
encontram mais proximos. Comparando novamente estas duas estruturas percebe-
se que a variacdo na posi¢cdo dos atomos de BN altera o numero de dopantes
presentes em cada hexagono que compdem a estrutura. Nas duas estruturas temos,
na regido dopante, dois hexagonos vizinhos, para o caso D-3(a) temos dois
hexagonos compostos por quatro atomos de BN (C) e apenas dois atomos de C
(BN). J& para o caso D-3(b) temos os dois hexadgonos contendo trés atomos de BN e
trés atomos de C.

4. CONCLUSOES

Existem muitos fatores que influenciam a estabilidade de nanofitas de carbono
guando dopadas com boro e nitrogénio. Sendo assim, em cada caso particular pode-
se apontar parametros associados a estabilidade, no entanto, ndo ha um fator
predominante em todas as estruturas estudadas. Contudo, podemos concluir que é
favoravel a estabilidade das nanofitas armchair estudadas que haja proximidade
entre os atomos de BN e que a concentracdo destes atomos esteja localizada na
regido central da estrutura, diminuindo a ocorréncia de ligacées B-H e N-H. Além
disso, tém maior estabilidade as estruturas que ao longo do seu comprimento
apresentam maior niumero de ligac6es C-C e B-N.
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