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Introducao Objetivo
e Nanomalhas de grafeno s3o estruturas derivadas do grafeno * Calcular as mudangas que ocorrem nas propriedades mecanicas
obtidas a partir da insercdo de defeitos ('buracos') periddicos em do material com a introducao de defeitos circulares de diferentes

diametros (D) e com diferentes periodicidades (p), através da
simulacao atomistica de testes de tracao uniaxial.

* Aplicacoes:
* Nanoeletronica: transformacao de grafeno(semimetal) em
semicondutor,com fino controle do bandgap.
* Separacao/purificacdo de misturas.

i

Metodologia

* Simulacdes de dinamica molecular do teste de deformacao

uniaxial;
* Utilizagao do software de codigo aberto — LAMMPS; -D+d ‘ oyy
* Potencial interatdmico usado foi o AIREBO S ?MWW% = |
» Deformagdo uniaxial aplicada até o ponto de ruptura do| 7= Tensad | (%Eg%?ﬁ@%%ﬁ%ﬁg%@%%
material, sob taxa de deformacdo (10* ps™') e temperatura| 2= tura \ OXX oo f@“ﬁk D X
(300K) constantes. "1 Médulo | ;ié“*?:fzﬁ %%@Eﬁﬂ AAAAAA m%‘;?
» S30 obtidos dados da tens3o total na estrutura a cada passo| 2. voung \ ‘zﬁ}m M@%ﬁﬁﬁﬁ%ikﬁ%ﬁ*
de tempo, obtendo-se assim curvas de tensdo-deformacao, de| 2. \ ﬁ’%{:;% k“'%}*;giég
onde sao obtidos diretamente a tensao e a deformagao de| £ b, 1a¢80 - ,ﬂ‘%&g“% ﬁﬁﬁggﬁ;
ruptura e o modulo de Young. ; ruptura S5,
* Usou-se dois tamanhos de caixa de simulacdo : 165x145A Defornagao(%) '

(9248 atomos) e 334x288A (36992 atomos), com diferentes
densidades de defeitos.

Resultados

* Distribuicao de tensdes concentradas em regides especificas da estrutura, nas quais se inicia a ruptura do material; fratura se propaga
ao longo das linhas de tensao

* Com o aumento do tamanho dos defeitos observa-se um
decréscimo monotonico na tensao de ruptura e do modulo de
Young; a deformacao de ruptura decresce e se mantém

* Dependéncia linear das propriedades mecanicas em funcao do
parametro adimensional quzD/p para uma grande faixa de valores e

constante apds ¢,~0.10. diferentes tamanhos de caixas de simulagdo.
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Consideracoes Finais

Simulacdes de dinamica molecular mostram-se adequadas ao estudo das propriedades mecanicas de nanomalhas de grafeno. Os
resultados mostram que ha variacdes nas propriedades ao longo das duas direcoes (x e y) e que sua dependéncia com a densidade de
defeitos € praticamente linear na faixa estudada. Os resultados foram independentes do tamanho da caixa de simulacao, e na forma
adimensional, podem ser extrapolados para nanomalhas de diferentes dimensdes conforme observado em experimentos.
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