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1. INTRODUCAO

A fonte energética mais utilizada no mundo para a producédo de energia
elétrica é de origem féssil e ndo renovavel, como o petréleo, o carvdo mineral e o
gas natural. No entanto, a queima de combustiveis fésseis, principalmente de
petréleo e carvao, tem elevada participacdo nas emissdes dos gases de efeito
estufa (GEE’s) ao meio ambiente. O consumo excessivo dessas fontes tem sido
motivo de grande preocupacdo, pois além de contribuir para o esgotamento
permanente desses recursos naturais também contribui para o aquecimento global
(CARVALHO, 2009).

O desafio de atender a uma crescente demanda global por energia e,
simultaneamente, reduzir as emissées de didéxido de carbono no planeta tem
encontrado o seu pilar na diversificacdo. Aumentar a variedade da matriz elétrica
pode trazer beneficios significativos para a sociedade, a economia e 0 meio
ambiente. A seguranca energética do pais pode ser melhorada, pois permite que
haja mais fontes de producdo de energia disponiveis em caso de falhas em uma
delas. Outro aspecto importante € a possibilidade de se obter uma mistura de
fontes de energia com menor impacto ambiental, ja que a utilizacdo de fontes
renovaveis pode diminuir as emissdes de gases de efeito estufa (FERNANDES,
GONZALEZ, VALDERRAMA, SILVA, MARQUES, 2020).

A diversificagdo da matriz elétrica também pode levar a um aumento da
competitividade econdmica, ja que a utilizacao de diferentes fontes de energia pode
gerar novas oportunidades de negoécio. Dessa forma, a nanotecnologia vem
despertando muito interesse nas comunidades cientificas, e principalmente ao
longo das ultimas décadas muitos esforcos foram feitos no sentido de atingir o tdo
desejado controle em nivel atbmico e molecular sobre os processos industriais
(HERBST, MACEDO, ROCCO, 2004). Desde entédo, muito se tem avangado no

desenvolvimento de técnicas e tecnologias empregadas na formacdo e
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caracterizacao de diversos tipos de nanoestruturas, bem como em investigacoes
sobre muitas de suas interessantes propriedades e potenciais aplicacées, em areas
diversas como eletroeletrénica, medicina, agricultura e pecuaria e meio ambiente
(SANFELICE, PAVINATTO, CORREA, 2022).

Com o surgimento dos materiais nanométricos, e em funcdo deles, novas
técnicas de caracterizacao foram projetadas e implementadas. Um dos frutos desse
interesse pelo dominio das pequenas dimensdes foi a obtencéo serendipica dos
nanotubos de carbono (NC) sintetizados pela primeira vez em 1991 por lijima
(HERBST, MACEDO, ROCCO, 2004). Os nanotubos de carbono possuem
potencial para aplicacdes que envolvam a necessidade de dissipacéo de calor, uma
vez que apresentam alta estabilidade e condutividade térmica (STEFOV et al.,
2014). As propriedades elétricas, magnéticas, Opticas e mecanicas fazem dos
nanotubos de carbono nanoestruturas fascinantes e atrativas para muitas
aplicacoes, principalmente no campo da nanotecnologia.

Dessa forma, o presente trabalho tem como objetivo trazer o estudo de
fendbmenos a nivel de nano escala de um nanomaterial os nanotubos de carbono,
e sua eficiéncia quanto a geracéo de energia representando a interacao entre os
atomos em forma de simulacdo da dinamica molecular, vale ressaltar a importancia
desse tipo de estudo para contribuicdo de estudos experimentais e sobretudo deste
material que é capaz de gerar energia através da tor¢ao de varios fios de nanotubos
de carbono, alcancando uma escala impossivel de serem vistos a olho nu.

A construcado do estudo da dinAmica molecular se d& a partir da simulagéo
atomistica da tor¢ao das fibras de nanotubos de carbono, que busca reproduzir de
forma virtual os comportamentos atdmicos utilizando como método de trabalho a
ferramenta LAMMPS, que tem sua importante contribuicdo para os estudos de
comportamento de sistemas e propriedades termodinamicas, reproduzindo de
forma virtual comportamentos reais através da simulacdo dos comportamentos
atdbmicos.

2. METODOLOGIA

O trabalho consiste primeiramente na revisdo bibliografica referente a
demanda energética nos tempos atuais, em seguida o levantamento estrutural do
material de forma isolada que é o nanotubo de carbono, para entéo seguir a partir
dele com a modelagem dos fios de nanotubos entrelacados formando fibras. A

construcéo das fibras de nanotubos serdo utilizados para simula¢des atomistica,



wig 1V SIHEPE , , )
SEMANA INTEGRADA XXVII ENPOS — ENCONTRO DE POS-GRADUACAO

7;\ UFPEL 2025

visando compreender a dindmica molecular e sua importancia para o estudo dos
nanomateriais, utilizando uma linguagem em codigos com a ferramenta LAMMPS
(Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator), com etapas

realizadas nos laboratérios Campus UFPel e Campus Anglo.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

O presente trabalho encontra-se na fase inicial, com levantamento de
dados da literatura e conhecimento no que se refere a matriz energética, importante
ressaltar que este trabalho vai além de estudar propriedades dos nanotubos de
carbono bem como sua contribuicdo para os estudos experimentais a partir da

simulacéo da dinamica molecular.

4, CONCLUSOES

A proposta de trabalho visa compreender comportamentos de sistemas
reproduzindo de forma virtual a partir da simulacédo atomistica, mais precisamente

estudar a eficiéncia de nanotubos de carbono para futuras aplicagdes energéticas.
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