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Estudo computacional das propriedades mecanicas e eletronicas de
nanofilamentos de carbono parcialmente saturados

Aluno: Pedro Guerra Demingos

Introducao

de Carbono sao nanomateriais

Nanofilamentos
unidimensionais sintetizados a partir de cristais de benzeno' ou

(NCs)

piridina?, cujas propriedades mecanicas foram analisadas
computacionalmente e se mostraram excelentes, similares as de
nanotubos de carbono. A recente caracterizacdo de NCs23
indicou a presenca de ligacdes duplas C=C e C=N, e este
trabalho relata o primeiro estudo tedrico dos efeitos dessas
insaturacoes nas propriedades de NCs.

Metodos Computacionais

Calculos de DFT foram realizados no software Quantum
Espresso utilizando o funcional GGA/PBE com a correcao de
Grimme (D2) e pseudopotenciais do tipo PAW, usando uma
malha de 1x1x9 pontos no espaco reciproco, vacuo nas
direcbes perpendiculares ao filamento, e uma energia de corte
de 45 Ry para a expansao das ondas planas. Todos os
parametros passaram por testes de convergéncia.

Resultados e Discussao
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Figura 1: Estrutura atbmica dos NCs estudados (atomos de
carbono sp? estdo em magenta). Também foram analisadas
estruturas com atomos de nitrogénio em posicdes sp3
(nomeadas -N33), sp? (-N22), ou ambas (-N23).
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Figura 2: Estrutura eletronica de bandas e densidade de
estados eletrobnicos de um NC totalmente saturado, um
parcialmente saturado, e um contendo nitrogénios (sintetizado a
partir de piridina), da esquerda para a direita.

Orientador: Andre Rodrigues Muniz

15 Figura 3: Curva de

tensdo-deformacao

Polymer |
—O— syn-N33
—k— anti-N22

—Hanti para NCs
g 10l % o anti-sat representativos
@ o am-sat (Polymer | € uma das
O estruturas
7 arquetipicas dos NCs
0 5 totalmente saturados).

0.15 0.2
Strain

0.1 0.25

* A presenca de ligagdes duplas C=C diminui o gap eletronico de
energia dos NCs (Figura 2).

« A presenca de atomos de nitrogénio Introduz estados
intermediarios de energia, reduzindo o gap (Figura 2).

 NCs parcialmente saturados sao mais fracos que suas contra-
partes totalmente saturadas, mas ainda assim possuem

excelentes propriedades mecanicas (Figura 3).
« A presenca de nitrogénio nao diminui
resisténcia dos NCs (Figura 3).

Conclusoes

apreciavelmente a

NCs parcialmente saturados sao extremamente resistentes, e
algumas de suas estruturas apresentam comportamento

semicondutor; logo, podem ser empregados em uma grande gama
de aplicacOes eletronicas e de reforco de materiais.

Trabalho completo publicado em: Demingos, P. G. and Muniz, A. R.,
Electronic and Mechanical Properties of Partially Saturated Carbon
and Carbon Nitride Nanothreads, J. Phys. Chem. C 2019.
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