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RESUMO

O estudo de materiais em escala nanométrica tem sido responséavel pelo
avanco tecnolégico nas diversas areas da ciéncia. As pesquisas tém crescido no
sentido de encontrar novos materiais que tenham uma melhor eficiéncia e
desempenho em futuras aplicacdes almejando beneficios para a sociedade. Neste
cenario, uma das nanoestruturas que tem se destacado sdo 0s nanotubos de
carbono, que possuem excelentes propriedades elétricas, térmicas e mecanicas.
Um nanotubo de carbono nada mais é do que uma folha de grafeno enrolada na
forma de cilindro. Este sistema apresenta uma relacdo entre seu comportamento
(metélico ou semicondutor) com os indices (n,m) que os caracterizam. O grafeno e
0s nanotubos de carbono tem se mostrado potenciais em aplicagbes em
nanoeletrénica: sensores bioquimicos, eletrodos nanométricos [26], na medicina,
na construcao civil, etc. Diante de fatos como estes, o presente trabalho apresenta
uma introducdo a respeito das propriedades estruturais e eletronicas dos
nanotubos de carbono, bem como as aplicacbes mais promissoras para 0

desenvolvimento da sociedade.

Palavras chave: nanotecnologia, grafeno, materiais.



ABSTRACT

The study of materials at the nanoscale has been responsible for the
technological advance in the various areas of science. Research has grown to find
new materials that have better efficiency and performance in future applications
aiming to benefit society. In this scenario, one of the nanostructures that has stood
out are carbon nanotubes, which have excellent electrical, thermal and mechanical
properties. A carbon nanotube is nothing more than a sheet of graphene rolled up in
the cylinder form. This system presents a relation between their behavior (metric or
semiconductor) and the indices (n, m) that characterize them. Graphene and carbon
nanotubes have been shown to be potential in nanoelectronic applications:
biochemical sensors, nanometer electrodes [26], medicine, civil construction, etc.
This paper presents an introduction about the structural and electronic properties of
carbon nanotubes as well as the most promising applications for the development of

society.

Keywords: nanotechnology, graphene, materials.
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PROLOGO

O estudo de materiais em escala nanométrica tem sido responsavel pelo
avanco tecnoldgico nas mais diversas areas da ciéncia. As pesquisas tém crescido
no sentido de encontrar estes novos materiais, e as nanoestruturas de carbono
estdo entre os candidatos mais promissores. Talvez os exemplos mais claros e
ilustrativos desses fendbmenos possam ser tomados da ciéncia do carbono apés a
descoberta dos fulerenos por Kroto, Smalley e Curl em 1985, e dos nanotubos de
carbono, em 1991 por lijima [6]. Este por dltimo, tem sido uma das nanoestruturas
com maior destaque, sendo sistemas modelo para a nanociéncia e a
nanotecnologia. Essas novas estruturas de carbono sdo bastante verséateis para se
integrarem a diferentes areas do conhecimento e sdo capazes de promover uma
inter/multidisciplinaridade muito forte. Hoje, as pesquisas em nanotubos de carbono
cruzam as fronteiras da fisica, da quimica e das ciéncias dos materiais.

Possuem a incrivel propriedade de ser ao mesmo tempo flexiveis e muito
resistentes, além de serem excelentes condutores de calor e de eletricidade. Uma
peca de nanotubo de carbono pode ser centenas de vezes mais forte que uma de
ago, mesmo que seu peso Seja seis vezes menor. Sua geometria o caracteriza como
metalico ou semicondutor, colocando-o como forte candidato no uso de chips ultra-
pequenos, com baixo consumo de energia. Com tantas propriedades
desejaveis,tornaram-se o foco para possiveis aplicacdbes na medicina e na
construgéo de estruturas que necessitam de materiais ultra-resistentes. Entretanto, a
tecnologia ainda ndo superou as dificuldades de fabricagcdo e manipulacdo destas
nanoestruturas [17].

Do ponto de vista de aplicacBes tecnoldgicas, os nanotubos estdo sendo
utilizados em nanoeletronica, sendo possiveis candidatos a substituicdo do silicio
em transistores, e também na criagdo de nanodispositivos e nano contatos. Em
fotbnica (ciéncia da geracdo, emissdo, transmissdao, modulacdo, processamento,
amplificacdo e deteccao da luz), o grande interesse em estudar nanotubos vem do
fato de que os Nanotubos de Carbono semicondutores possuem gap direto, e

podem ser usados tanto para gerar quanto para detectar luz. De fato o nanotubo é
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uma material diferenciado, pois possui uma conjungdo de propriedades
interessantes. Ndo é nada surpreendente que hoje em dia, um grande numero de
pesquisas estejam sendo feitas para melhorar estas propriedades, apesar de ainda
ser muito complicado a sintese e producdo de nanotubos de carbono em larga
escala.

A diversidade as aplicacdes, reais ou potenciais, dos Nanotubos de Carbono
(NTC), assim como a necessidade de controlar as morfologias apropriadas para sua
utilizacdo, fazem da pesquisa nesta area do conhecimento um trabalho
eminentemente diversificado, envolvendo fatores que definem o sucesso de suas
aplicagbes, tais como rota de sintese, processamento em formas variadas e
gualidade dos NTC.

Tomando como partida este fato, neste trabalho, trazemos uma introducao
abordando aspectos estruturais e eletrbnicos dos nanotubos de carbono,
especificando suas principais caracteristicas para um melhor entendimento dessa
estrutura. No capitulo 1, faremos uma revisdo acerca dos fundamentos da Mecéanica
Quéntica, comentando sobre rede Bravais e rede Reciproca, em virtude de uma
melhor compreensao das propriedades dos nanotubos de carbono. No capitulo 2,
trataremos das propriedades estruturais e eletronicas dos NTC, mostrando a partir
de suas propriedades eletrbnicas, que se pode prever a diferenca de nanotubos
metalicos e semi-condutores. No capitulo 3, trazemos em resumo, algumas
aplicacdes mais promissoras dos NTC que poderdo ser usadas em um futuro
préximo. Por fim faremos algumas consideracdes sobre a importancia das

propriedades dos nanotubos de carbono.
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CAPITULO 1

FUNDAMENTACAO TEORICA

1.1 ELEMENTOS DE MECANICA QUANTICA

1.1.1 Introducao

Em 1924, um estudante francés, Louis de Broglie, prop6s em sua tese de
doutorado que o dualismo onda particula, até entdo reconhecido apenas no caso
das ondas eletromagnéticas, era também uma propriedade da matéria e, em
especial, dos elétrons [21]. Louis de Broglie expressou sua hipoétese
matematicamente através das equacdes para a frequéncia v e comprimento de

onda A das ondas de matéria, hoje conhecidas como relacées de de Broglie:

v=E/h 11

e

p=h/} 1.2

A hipétese de de Broglie era de que o comportamento dual, isto €, onda
particula, da radiacdo também se aplica a matéria. Assim como um féton tem
associada a ele uma onda luminosa que governa seu movimento, também uma
particula material (por exemplo, um elétron) tem associada a ela uma onda de
matéria que governa seu movimento [3].

Estas equacOes, especificam ndo sO6 a frequéncia e o comprimento de
onda, mas também a energia E, e 0 momento linear p da particula na qual a onda
de matéria esta associada, tendo como fator em comum nas equacbes a

constante de Planck h.
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Deve-se considerar comprimentos de onda de de Broglie relativamente
grandes para obter indicios experimentais da natureza ondulatéria da matéria.
Tanto para grandes quanto para pequenos comprimentos de onda, a matéria e a
radiacdo apresentam os dois aspectos, o ondulatério e o corpuscular. Os aspectos
corpusculares sao salientados quando se estudam a emisséo e absorcéo, e os
aspectos ondulatérios sédo salientados quando se estuda o0 movimento através de
um sistema [21]. Mas os aspectos ondulatorios do movimento se tornam mais
complicados de serem observados quando os comprimentos de onda ficam
menores. Todas as particulas materiais teriam entdo um comprimento de onda
menor do qualquer dimensao caracteristica, e nunca poderiamos observar efeitos
de difracdo. Para particulas macroscoépicas usuais a massa € tdo grande que o
momento é sempre grande o suficiente para que o comprimento de onda de de
Broglie seja muito pequeno, ficando além dos limites em que pode ser detectado
experimentalmente, e a mecanica classica predomina.

Uma particula ndo € um ponto geométrico, e sim uma entidade que ocupa
uma regido no espaco. A densidade de probabilidade de encontrar uma particula é
descrita por uma funcdo chamada funcao de onda, intimamente relacionada com
a funcdo de onda aplicada as ondas mecanicas. A funcdo de onda para uma
particula livre com uma energia definida possui uma configuracao ondulatéria com
valores bem definidos para a frequéncia e para o comprimento de onda. E
necessario usar o modelo ondulatério juntamente como o modelo corpuscular
para tornar possivel uma descricdo completa da natureza [22].

A hipétese apresentada por de Broglie foi o inicio de uma revolucéo para a
caracterizagdo da matéria. Abrindo caminho alguns anos ap6s 1924, para uma
teoria bem detalhada chamada de Mecéanica Quantica (MQ), desenvolvida por

Heisenberg, Schrédinger, Dirac, Born e outros.
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1.1.2 Dualidade onda particula

Na fisica classica, a energia € transportada ou por ondas ou por particulas.
Os fisicos classicos observaram ondas de agua transportando energia sobre a
superficie da 4gua, ou balas transferindo energia do revolver para o alvo [3]. A
partir desses experimentos, construiu-se um modelo ondulatorio para certos
fendbmenos macroscopicos e um modelo corpuscular para outros.

Contudo, os fisicos classicos estavam despreparados para achar que para
entender a radiagdo precisava recorrer a um modelo corpuscular em algumas
situacdes e a um modelo ondulatério em outras. Sabe-se agora que séo levados a
usar ambos 0os modelos para 0 mesmo ente, entretanto é importante notar que os
dois modelos ndo sdo usados sob as mesmas circunstancias. Quando o ente é
detectado por algum tipo de interacdo, ele atua como uma particula no sentido
gue é localizado; quando estd se movendo, age como uma onda, no sentido que
se observam fendmenos de interferéncia, e, obviamente, numa onda tem

extensao, e ndo é localizada.

1.1.3 Equacao de Schrédinger

Nos anos seguintes a 1924, evidéncias experimentais mostraram de forma
conclusiva que as particulas de sistemas microscépicos se movem de acordo com
as leis de algum tipo de movimento ondulatério, e ndo de acordo com as leis de
movimento de Newton, obedecidas pelas particulas de sistemas macroscopicos.
Portanto, uma particula microscopica age como se certos aspectos de seu
comportamento fossem governados pelo comportamento de uma onda de de
Broglie associada, ou funcdo de onda. Certamente para tratar de casos mais
complicados que ocorrem na natureza, precisa-se de um procedimento mais

geral, que possa ser usado para tratar o comportamento de particulas de qualquer
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sistema microscopico. A teoria de Schrédinger da mecanica quantica nos da esse

método [22].

De acordo com a Teoria Quantica, o estado de uma particula nédo

relativistica na qual esta submetida a um potencial unidimensional V=V (x,t) é

caracterizado por uma funcao de Schrodinger

2
—h—V2‘P+V‘P:iha—lP ,
2m ot
no caso unidimensional
2 2
_h_alp—'x’t]+vw(x’t):ihw
2m  0x?2 ot

13

1.4

Aequacdo ¥(x,t) ndo possui significado fisico, devido ao fato de ser uma

funcdo complexa. No entanto em 1926, um fisico alemao chamado Max Born, deu

a equacao de Schrodinger uma interpretacéo estatistica, fornecendo uma relacéo

probabilistica

P (x,t)¥P(x,t)dx ,

15

na qual fornece a probabilidade da particula ser encontrada entre x e x + dx, em

um certo instante t. Logo para todos os pontos do eixo x a probabilidade se torna

f‘P*(x,t)‘P(x,t)dx=1

1.6

Ou seja, a probabilidade de encontrar a particula em qualquer lugar do

universo é 100%. Essa interpretacdo dada por Max Born para a funcao de onda é

chamado de normalizagéo da fungéo de onda [5].
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1.1.4 Operadores e valores esperados

O valor esperado da posicéo x, para uma particula no estado ¥ é€,
<x>:f Pxk(x,t)P(x,t)dx 1.7

que é o valor médio (da posicdo que esperamos obter) de medicdes feitas em um
conjunto de particulas que estdo todas no estado ¥. Onde x representa o
operador posicdo. Se a particula ndo tem uma posi¢cdo determinada (anterior a
medida), também ndo tem uma velocidade bem definida. Para o valor esperado do

momento linear pode ser obtido pela equacéao:
_+OO ha
(p)= [ wx(x,0(=5)¥ (x,0)dx . 18

Para calcular os valores esperados, ‘encaixamos’ o operador apropriado entre,

Y+ e ¥ , e integramos tudo [5]. Para calcular o valor esperado de qualquer

guantidade, Q(x,p), simplesmente substituimos cada p por <1r:9_i) inserindo o
operador resultante entre ¥* e ¥, integramos:
_ ho

<Q(x,t)>—f‘I’*(x,t)Q(x,t)ia—X‘P(x,t)dx . 1.9

1.1.5 Equacao de Schrodinger independente do tempo
Pode-se resolver a equacdo de Schrodinger, para o qual temos potenciais

independentes do tempo, V=V(x), pela técnica da separacdo de variaveis, na

gual considera-se solucdes do tipo:

¥(x,t)=y(x)p(t) , 1.10
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sendo y(x) e ¢(t) fungdes dependentes das varidveis x e t, respectivamente.
Substituindo a solugao considerada (eq. 1.10) na equagéo de Schrédinger no caso

unidimensional (eq. 1.4), temos

h2 32ylx|elt]

2m 0x2

V() (x)e(]=nd2Y 111

dividindo toda a equagédo por y(x) e ¢(t) e separando as varidveis em cada
lado da equacéo, temos

_hr 1 azw(xﬁ)w(x) . 1 0olt)

2m ylx) 0x? =h o ot 112

Na (eq. 1.12), o lado esquerdo depende somente de x enquanto que o lado
direito depende apenas de t. Contudo, ao analisarmos a equacédo, observa-se que
h&a uma igualdade entre os dois lados e isso s6 acontece quando eles forem iguais
a uma constante E (energia), independente de x e t. Caso contréario, pela variacao
de t, poder-se-ia modificar o lado esquerdo sem tocar no direito e os dois lados nao
seriam iguais [5].

Logo tem-se duas equacg0Oes variavelmente independentes igualadas a E:

_h2 1 dlx _
ImyTx dxl +V (x)=C , 1.13
e
in L dolt|_ , 1.14
olt] dt

igualando o lado direito da (eq. 1.12) a E, temos

ih———~=F , 1.15
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ou

1 dolt]

=F s 1.16
olt| dt

como ¢(t) é funcdo dependente apenas de t, a solucdo da (eq. 1.17) é

facilmente determinada,

oltl=e " . 1.17

Como ¢(t) é uma fungdo oscilante no tempo, de frequéncia E/h
podemos associar a constante E a energia de estado da particula cuja funcéo de
onda é solucéo da equacdo de Schrodinger.

Igualando o lado esquerdo da (eq. 1.12) com a energia E, obtemos a equacgéo

Schrddinger independente do tempo

_h? 1 ﬁzw(x]+

T e V= 1.18
multiplicando a (eq. 1.18) por (x|, temos

_ h2 d?ylx] _

o aa YV XUIXI=Eylx] 119

onde (x| s&o finitas, continuas e univocas.
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Para o caso de uma particula confinada num poco quadrado unidimensional

infinito, w(x|=0 parax = a e para x < 0. Nas regides entre as paredes temos:

_ h2 d*ylx
2m  dx?

=Ey(x] ,

onde E é um namero positivo ou nulo. Podemos escrever como:

_d?ylx]2m_

ENE F—EW(X] ,
colocando
2 2m
K :FE N
temos
dzl[l(x)_ 2
dX2 _K l,U(X) )

uma equacao diferencial na qual sua solugéo é bem conhecida

Y (x)=Asinkx+Bcoskx ,

adicionando as condi¢des de contorno

1.20

1.21

1.22

1.23

1.24

1.25

Para satisfazer (0)=0, basta tomar B = 0, pois a fungdo seno se anula

automaticamente em x = 0.
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Entdo, antes de usar a segunda condi¢c&o de contorno, temos
w(x)=Asin(kx) , 1.26
para a segunda condi¢cao de contorno
Asin(ka)=0 1.27
logo:
ka=nm . 1.28

Portanto a solucéo para a (eg. 1.20) é

l/J(X):ASiH<IL—nX) , 1.29

os valores de energia

E _h2K2_h2n2n—2

" 2m  2ma? 1.30

Logo diferentemente do que acontece na fisica classica, a energia ndo varia
continuamente.
Normalizando as funcdes de onda: a probabilidade de encontrar a particula

em qualquer regido do espaco. Exigindo que

J.dX|llIn(X>‘2:1 , 131
0

ou

nmx

A1 [ dxsin® 2 =1, 1.32
0



usando a relagéo

sinz(nzx)=%[l—cos(2nanx)] ,
obtemos
2.a 2
fock—{l— 2nnx):A
2 4 2
2 2 .
Logo, |A|:E , assim
_ (2. nmx
,0)=(2)sin ™2

w,(x,0)=|(Z)sin

h2n2m?

onde E =
2ma?

n

1.2 REDE DE BRAVAIS E REDE RECIPROCA

21

1.33

1.34

1.35

1.36

O estudo dos sélidos cristalinos requer o entendimento do conceito de rede

de Bravais: um conjunto infinito e discreto de pontos cuja disposi¢cdo e orientacéo é

exatamente a mesma a partir de qualquer ponto da rede [14]. Ela pode ser definida

pelo conjunto de vetores R sendo:

R=n,a,+n,a,+n,q, ,

1.37
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onde d, , da, e d, sdo dois vetores ndo coplanares e um perpendicular, n1, nz e

ns compreendem valores inteiros. O conjunto de vetores R define a periodicidade
da rede de Bravais, ou seja, para cada R ha uma operacdo de simetria de
translacéo sobre a rede que deixa invariante.

Consideremos uma onda plana ¢*7 . Escolhendo um vetor de onda k , a
funcdo de onda néo terd a mesma periodicidade da rede de Bravais. Entretanto
existe um conjunto discreto de vetores k =G cujas funcdes de onda possuem a
mesma periodicidade da rede de Bravais. Esses vetores de onda G sdo os que
definem a rede reciproca. Logo, temos que a rede reciproca € o conjunto de todos
os vetores de onda G tais que suas correspondentes ondas planas e’ tem a
mesma periodicidade de uma rede de Bravais [14].

.

Logo, uma onda plana e'°’ € invariante pelas mesmas operacdes de

simetria de translacéo da rede de Bravais:

iG.7 iG.[F+R_ iG.F iG.R iG.F 1.38

para todos os pontos da rede. Da (eq. 1.38) temos:

Y]
=
—

, 1.39
resultando em:
G-R=2mm (m sendo inteiro). 1.40

Logo vé-se que os vetores é=m1b1+m2b2+ m,b, satisfaz a condi¢édo da (eq.

-

1.40) [14]. Em G-R devemos levar em consideragao que b, da,=2nsé;

Assim, para toda rede de Bravais ( conjunto de vetores k ) existe uma rede
reciproca ( conjunto de vetores G ) correspondente. A rede reciproca corresponde

a um conjunto de vetores de onda cuja dimensdo € o inverso do comprimento,

-

também definido como espaco reciproco ou espaco k.
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- - -

Considerando os seguintes vetores b, , b, e b, construidos a partir dos

vetores primitivos d,, , d, e d, darede de Bravais [14].

- G2xa3 - d,*xd - 4 Xa
b=2n="=—= ; b=2n——">—= ; b=, 1.41
al.(ax%) al'(azxa3) a1'( 2Xa)
entao:
G*R=2mn(n,m+n,m,+n,m,) . 1.42

Logo a rede reciproca é uma rede de Bravais gerada a partir dos vetores

-

primitivos b,. Por ser uma rede de Bravais a rede reciproca possui sua propria rede
reciproca. Portanto a rede reciproca da rede reciproca é uma rede Bravais original
[14].
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CAPITULO 2

ESTRUTURA E PROPRIEDADES ELETRONICAS DOS
NANOTUBOS DE CARBONO

Este capitulo é dedicado ao estudo da sintese, estrutura e das
propriedades dos nanotubos de carbono e do grafeno. Na primeira parte faremos
uma breve discussdo sobre o elemento basico que compde esses materiais —
o carbono. A segunda parte destina-se ao estudo da estrutura destes
materiais: iniciaremos com o estudo do grafeno, e em seguida mostraremos o
gue se conhece sobre a estrutura dos nanotubos de carbono, apresentando os
tipos de nanotubos e também as formas mais comuns deste material. Por ultimo

apresentaremos a estrutura eletrénica dos nanotubos de carbono.
2.1 O CARBONO

Descoberto desde a antiguidade, o carbono é o quarto elemento quimico
mais abundante no Universo, sendo notavel por varias razées. Quando atomos
de carbono se ligam entre si, compostos com estruturas e propriedades
inteiramente distintas podem ser gerados como por exemplo o carvao, o grafite e
o diamante. Compostos de carbono formam a base da vida organica em nosso
planeta, apresentando uma grande afinidade para combinar-se quimicamente
com outros atomos, incluindo atomos de carbono que podem formar largas
cadeias [24].

Para exemplificar essa versatilidade do carbono, basta compara-lo com
outros elementos. O carbono pode se combinar com até quatro atomos,
enquanto que o Hidrogénio geralmente pode ligar-se com um elemento, o
oxigénio, pode unir-se a apenas dois atomos. O fato de fazer vérias ligacbes faz
com que o carbono consiga formar uma grande variedade de moléculas

complexas de diferentes tamanhos e formas.



25

A possibilidade de realizar ligacdes quimicas distintas e de poder gerar
estruturas complexas estdo diretamente associadas com as diferentes formas de
hibridizacdo que o atomo de carbono pode assumir [25].

O carbono possui no total seis elétrons e esta localizado na coluna IV da
tabela periddica. Esses elétrons podem ocupar os orbitais 1s, 2s e 2p, sendo que
dois deles séo fortemente ligados (1s?). Os demais séo considerados elétrons de
valéncia, responsaveis pelas ligacdes quimicas.

Na figura a seguir podemos visualizar os diferentes tipos de hibridizacdo

gue o carbono pode assumir:

180°

(a) (b)

Figura 2.1: Hibridizagdes para o dtomo de Carbono. Em (a) O primeiro tipo sp; (b) O segundo é
conhecido como sp?; e o terceiro tipo sp3.

Quando o carbono se hibridiza na forma sp?, um orbital s se combina com
outros dois p, formando trés orbitais orientados de maneira trigonal, formando um
angulo de 120°. Os nanotubos e fulerenos possuem este tipo de orbitais. Outro
tipo de hibridizacdo feita pelo carbono chama-se sp3, no qual um orbital s se
mistura com outros trés orbitais p, formando quatro orbitais hibridos sp2. Estes
orbitais estao orientados de forma tetragonal e com um angulo de 109,5° [1].

Podemos citar alguns exemplos de materiais baseados em carbono e com
propriedades bem distintas uns dos outros: fulereno, nanotubos e nano fitas,
grafeno, grafite e diamante. Na (Figura 2.2) é mostrado algumas estruturas

formada por atomos de carbono:
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Figura 2.2: Representagdo esquemdtica de diferentes alétropos de carbono: a) Diamante; b) Gradfite;
c¢) Lonsdaleita; d) Buckminsterfullereno; e) Carbono amorfo; f) Nanotubo de carbono.

Fonte: https:/sites.google.com/a/uji.es/alotropos-del-carbono/-que-son-los-alotropos-del-carbono

No século XIX e por ocasido da segunda guerra mundial, houve uma busca
pelo desenvolvimento de novos materiais com propriedades especiais. Um deles,
feito de carbono, € chamado de fibra de carbono, produzida pela primeira vez por
Thomas A. Edison [16] com a finalidade de compor filamentos para lampadas
incandescentes. Mas o desenvolvimento de filamentos de Tungsténio diminuiu o
interesse nas fibras de carbono até os anos 50, quando o interesse retorna devido
a pesquisa espacial e a busca das industrias de aviacdo por materiais mais leves
e resistentes.

Na década de 70, novos métodos levaram a producéo de fibras de carbono
menores, mais homogéneas e com propriedades mecanicas melhores. Mas, um
grande salto na pesquisa de novos materiais feitos de carbono sé ocorreu mais
precisamente em 1985, quando Harry Kroto, da University of Sussex, Inglaterra,
divulgou os resultados de suas pesquisas sobre a sintese de cadeias de carbono
com condicdes analogas as que se encontram nas proximidades de estrelas. Com
a ajuda de Richard Smalley, da Rice University (Houston-EUA), usando técnicas
de vaporizacao a laser no grafite [7].

Na (Figura 2.3), essa nova estrutura, constituida apenas por atomos de
carbono possui geometria analoga a de uma bola de futebol com 20 anéis
hexagonais e 12 anéis pentagonais. Atomos de carbono também foram
sintetizadas formando todas elas uma familia dos chamados fulerenos em
homenagem ao inventor da estrutura conhecida como cupula geodésica (Figura
2.4), Richard Buckminster Fuller.


https://sites.google.com/a/uji.es/alotropos-del-carbono/-que-son-los-alotropos-del-carbono

27

Figura 2.3: Ilustragdo do fulereno Cgy.

Figuré 2.4: Cupula geodésica
Fonte: https://pt.wikipedia.org/wiki/C%C3%BApula geod%C3%A9sica

A sintese de estruturas moleculares de carbono na forma de fulerenos,
incentivou uma grande investida na busca de outras estruturas fechadas de
carbono, de maneira, que em 1991, Sumio lijima [8], apresentou um novo tipo de
estrutura finita de carbono, a qual chamou de nanotubos de carbono, devido sua
morfologia tubular com dimensdes nanométricas. Os NTC sdo nanoestruturas
cilindricas com diametros da ordem de poucos nandmetros e comprimentos da

ordem de micrémetros, levando a grandes razdes comprimento/diametro.

2.2 ESTRUTURA DO GRAFENO

Para que se possa compreender mais detalhadamente a estrutura dos


https://pt.wikipedia.org/wiki/C%C3%BApula_geod%C3%A9sica
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nanotubos de carbono é preciso conhecer seu componente formador: o grafeno. O
grafeno consiste em um plano de atomos de carbono, dispostos de forma
hexagonal, numa rede tipo ‘favos de mel’. O grafeno € uma Unica camada do
grafite, composta por atomos de carbono com ligac6es sp2 em uma configuracao
hexagonal. A célula unitaria do grafeno é descrita por apenas dois atomos que
chama-se A e B. A (Figura 2.5) representa a rede e o espaco reciproco do grafeno
[18].

Figura 2.5: Rede de uma estrutura hexagonal (esquerda); O espago reciproco da mesma rede
(direita).

Os vetores que caracterizam a rede direta a, e d, , podem ser expressos

em funcao das coordenadas x, y como

._ 31
0120(7,5) 5 2.1
._ (V3 1
(12:(1(7,—5), 2.2

em que a=aq,\3=142y3=2,46A ¢é a constante de rede do grafeno e a_ € o

comprimento de ligacdo do carbono C - C. Ja os vetores 51 e 52 da rede

reciproca séo obtidos mediante a relagdo d;-b,=2né,, aos quais temos
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- 143
b=t (2,2 2.3
1 a\/3(2’ ) ) )
gzzﬂ(l,_ﬁ) 54
av3 2= 2

Os pontos T, K, e M localizam o centro, o vértice e o centro da aresta do

hexagono em cinza (Figura 2.5), conhecido como primeira zona de Brillouin.

2.3 NANOTUBOS DE CARBONO

2.3.1 Estrutura dos nanotubos de carbono

Existem controvérsias sobre quem de fato descobriu os nanotubos de
carbono. Entretanto, ndo ha duavida que S. lijima [16] popularizou 0 mesmo quando
em 1991 apresentou um trabalho sobre tubos cilindricos e concéntricos formados
por atomos de carbono. Os primeiros nanotubos observados por lijima foram os de
parede mdltipla (MWCNT), e estes tubos possuem um espagamento entre as
paredes de aproximadamente 0.34 nm, esta distancia € a mesma encontrada entre
os planos de grafeno em grafite. Os nanotubos de parede simples foram
descobertos dois anos mais tarde simultaneamente por dois grupos, S. lijima e
Bethume. Os nanotubos de parede simples foram descobertos posteriormente
devido ao fato de que eles precisam de um processo catalitico quando séo
sintetizados.

Mostramos na (Figura 2.6) os nanotubos observados por lijima: as trés
primeiras imagens representam os nanotubos de paredes multiplas de seu primeiro
trabalho [18]. Logo abaixo observamos as suas respectivas paredes concéntricas. A
tltima imagem (Figura 2.6-d) mostra o nanotubo de parede simples do segundo

trabalho de lijima [9].
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Figura 2.6: Imagens de TEM, reportadas por S. Iijima, de nanotubos de carbono. (a) Nanotubo de parede
multipla (MWCNT) com cinco paredes; (b) MWCNT com duas paredes; (c) MWCNT com sete paredes; (d)
Nanotubo de parede simples [2].

Os NTC podem ser divididos em duas categorias: (i) nanotubos de parede
Unica ou simples (SWNT, do inglés single-wall nanotubes), que sdo constituidos por
apenas uma camada cilindrica de grafite, e (ii) nanotubos de paredes multiplas
(MWNT, do inglés multi-walls nanotubes), que sédo constituidos de varios cilindros
concéntricos de grafite, espacados de 0,34-0,36 nm um do outro [15]. Tal
espacamento é levemente superior a distancia interplanar do grafite. Os cilindros de
carbono podem ser encontrados com pontas fechadas ou abertas.

Teoricamente um nanotubo de carbono pode ser pensado como uma folha de
grafeno enrolada na forma de um cilindro perfeito. A obtencdo para a formacao de
nanoestruturas fechadas de carbono tem sido atribuida a instabilidade do grafite em
dimensdes de poucos nandmetros, provocada pela alta energia das ligacdes
erraticas (dangling bonds) em atomos periféricos [2]. Desta maneira, a eliminagéo de
tais ligacOes seria alcangcada com o fechamento da estrutura.

Um nanotubo de carbono pode ser gerado a partir de uma folha de grafeno. O
vetor quiral é definido pelo vetor OA , 0 qual sera perpendicular ao eixo do
nanotubo, direcéo de OB . Ao enrolar a rede de modo gue o ponto O coincida com

A e o ponto B com B’, temos um modelo de nanotubo de carbono. Os vetores OA e
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OB definem respectivamente os vetores quiral C, e translacional T de um

nanotubo de carbono [18]. O vetor quiral C, é definido na equacao :

C,=na,+ma, , 2.5

onde d, e d, sdo vetores unitarios do reticulo do grafeno (Figura 2.7) e n e m sao

nameros inteiros (dire¢do x e y na camada de grafeno).

Uy

-
OB
AR L

o8
(A

Figura 2.7: A construcdo do nanotubo se da ao conectar os sitios O e A, e B e B’. O retdngulo OAB’B
define a célula unitaria do nanotubo. O vetor OA define o vetor quiral Ch e OB o vetor translacional T [17].

-

O angulo quiral 8 é definido como o angulo entre os vetores C, e da, , e pode

assumir os valores para os quais 0 < 0 < 30.

Para tomar o nanotubo desejado basta enrolar o vetor quiral, o que significa
conectar a origem do vetor com o final do mesmo definindo assim uma
circunferéncia.

Existem basicamente dois tipos de nanotubos de carbono: os quirais e os
aguirais. Os nanotubos quirais séo definidos por dois numeros inteiros, diferentes
entre si, e ndo nulos. No caso dos nanotubos aquirais, eles podem ser classificados
em dois tipos: os armchair - quando os indices séo iguais e ndao nulos (m = n), e 0s
nanotubos zigzag, quando os nanotubos possuem o Indice n qualquer e n&o nulo, e

o indice m necessariamente nulo (n, m = 0). Os nanotubos armchair e zigzag
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ganharam esses nomes devido as suas terminac¢des: o primeiro tem a terminagdo no

formato de uma poltrona, e o segundo, zigzag. O angulo quiral 6 é definido como o

—

angulo entre os vetores C, e d,, e pode assumir os valores para os quais 0 <6 <

30. E obtido pelo produto interno de Eh e a,. O angulo 6 pode ser obtido através

dos inteiros n e m. Para os casos particulares dos nanotubos zigzag e armchair, 8 =

0- e 8 = 30-, respectivamente.

Figura 2.8: Representagdo atomistica dos nanotubos. A esquerda um nanotubo aquiral armchair; No centro um
nanotubo aquiral zigzag e a direita um nanotubo quiral.

2.3.1.1 Vetor translacional T

O vetor translacional T, que possui a mesma direcao do eixo do nanotubo
e portanto direcao perpendicular ao vetor quiral, pode ser expresso em termos dos

vetores d, e d, como:
T=t,d+t,d,=(t,t,) , t, e t, inteiros. 2.6

Para obter o vetor translacional T, deve se partir do ponto O,
perpendicularmente ao vetor quiral até se encontrar o primeiro ponto da rede
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hexagonal (vetor OB ). Pelo fato de C,-T=0, temos que t,(m+2n)=—t,(n+2m),
e as expressoes para t, e t, sdo:

2m+n
1: dr ) 27
tz__an+m ’ 28

onde d: € o maximo divisor comum (2m + n) e (2n + m).

Os vetores C, e T definem a célula unitaria do nanotubo de carbono, o

retdngulo OAB’B na (Figura 2.7). O numero de hexagonos de uma célula unitaria do
nanotubo de carbono pode ser obtido por:

N:‘(jhx";ﬂ:2(m2+n2+nm) ’ 29
@, % | dpg

onde \a’l><c72| corresponde a area de um hexagono. Como cada hexagono

corresponde a 2 carbonos, teremos 2N atomos de carbono na célula unitaria [18].

2.3.1.2 Célula unitaria de zona de Brillouin

A célula unitaria de um nanotubo no espaco real é o retangulo OAB’B gerado

pelo vetor quiral fh e o vetor translacional T mostrado na (Figura 2.7).
Os vetores da rede reciproca sdo K, , na direcéo circunferencial e K, na
direcdo do eixo do nanotubo. Estes vetores podem ser obtidos da relacéo

R-K,=2n5, , onde R e K, sdo os vetores no espago real e reciproco,

respectivamente.

Logo, obtemos:

2.10
2.11
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C,K,=0 , 2.12
T-K,=2n 2.13
As expressbes para K, e K, s&o portanto
- 1 o
Klzﬁ(—tzblﬂlbz) , 2.14
- ]_ - -
KZ:N(mbl_nb2> > 2.15

onde b, e b, s&o os vetores da rede reciproca do grafeno.

Basicamente, pode-se construir uma célula unitaria primitiva na rede
reciproca seguindo o modelo de Wigner-Seitz. Neste modelo, um conjunto de planos
bissetores e perpendiculares aos vetores da rede reciproca formam a célula unitaria
primitiva, que possui todas as propriedades de simetria da rede reciproca. Esta
célula é denominada primeira zona de Brillouin que, por definicdo, € o menor volume
inteiramente contido no interior dos planos bissetores perpendiculares aos vetores
da rede reciproca desenhados a partir da origem. Um exemplo de construgdo da
primeira zona de Brillouin € ilustrado na (Figura 2.9):

L L . .
zona de Brillouin

Figura 2.9: Primeira zona de Brillouin para a) uma rede quadrada e b) uma rede hexagonal. O volume
definido pela primeira zona de Brillouin é determinado tomando as superficies equidistante entre um elemento
de rede e o seus vizinhos.

Fonte:https://es.wikipedia.org/wiki/Zona de Brillouin.


https://es.wikipedia.org/wiki/Zona_de_Brillouin
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2.3.1.3 Teorema de Bloch

Considere a equacéo de Schrodinger que descreve o elétron na presenca de

um potencial periédico V(7) :

Hy(7)=[=—V+V(7)y (F)=Ey(F) . 2.16

Felix Bloch provou um teorema de elevada importancia que relaciona as
solucBes da equacgao de Schrodinger com a periodicidade do potencial de uma rede

cristalina. O teorema afirma que as autofuncbes da equagédo de onda para um

ik.r

potencial periédico sdo o produto de uma onda plana ™" multiplicada por uma

funcdo u,(7) que possua a periodicidade da rede cristalina, ou seja [19] :

Tu (7)), 2.17
devido a periodicidade da rede, tem-se

u (F+R)=u,(7) , 2.18
logo, da (eq. 2.17) e (eq. 2.18), temos

w, (F+R)=e™ TRy (F+R)=e R Ty, (F)=e* Ry, (F) | 2.19

v, (F+R)=e™ Ry (F) . 2.20
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2.3.2 Nanotubos de carbono de paredes simples (SWCNT)

A maioria dos nanotubos de carbono sdo de paredes simples (SWCNT) e
tem um diametro medindo cerca de 1 nm, com o comprimento do tubo que pode ser
varias vezes maior. Observacdes experimentais indicam que os didmetros destes
NTC variam entre 0,7 nm e 1,3 nm e seus comprimentos podem atingir dezenas de
micrémetros [14]. Para representar o SWCNT basta considerar uma Unica camada
de grafeno constituida por atomos de carbono na forma de uma rede hexagonal
enrolada na forma de um cilindro. A forma como a folha de grafeno fica envolvida é
representada por um par de indice (n, m). A maioria das propriedades dos
nanotubos SWCNT mudam significativamente com os valores (n, m). Em particular,
a sua banda gap pode variar de zero a cerca de 2 eV e sua condutividade elétrica
pode apresentar um comportamento metélico ou de um semicondutor [12].

Uma caracteristica importante da estrutura SWCNT € a quiralidade da rede
bidimensional do grafite em relacdo ao eixo do tubo. Devido a simetria hexagonal
dos &tomos de carbono na folha de grafeno, a curvatura da rede e a soldagem das
bordas da folha para evitar ligacées pendentes levam a diferentes maneiras de se
orientar os anéis hexagonais do carbono sobre a superficie dos tubos.

Os SWCNT sédo os candidatos mais provaveis para a miniaturizacdo de

equipamentos eletrénicos.

Figura 2.10: Representacgdo esquemdtica de um nanotubo de parede simples.
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2.3.3 Nanotubos de carbono de paredes multiplas (MWCNT)

Os nanotubos de multiplas paredes (MWCNT) estdo compostos por varios
nanotubos de paredes simples (SWCNT) dispostos em forma concéntrica (Figura
2.11), num num arranjo que lembra as tradicionais matrioshkas, bonecas russas
ocas que trazem dentro outras bonecas ocas idénticas [6].

A distancia entre camadas em nanotubos de paredes multiplas esta perto da

distancia entre camadas de grafeno em grafite, aproximadamente 3,4 A.

Figura 2.11: Representagdo esquemdtica de um nanotubo de carbono de paredes multiplas.
Fonte: http://biomedica-univap-uespi.blogspot.com.br/2016/01/francilio-decarvalho-oliveira.html.

Suas folhas individuais podendo ser descritas como nanotubos (SWCNT),
podem ser metalicos ou semicondutores. Paredes duplas de nanotubos de carbono
(MWCNT) formam uma classe especial de nanotubos, por sua morfologia e
propriedades sdo semelhantes com o SWCNT, mas sua resisténcia aos produtos
guimicos € significativamente melhorada. Isso é especialmente importante quando
as funcionalidades da superficie sdo necessarias adicionando novas propriedades
ao CNT. Neste caso dos SWCNT, funcionalidades covalentes quebram algumas
ligacbes duplas C=C, deixando falhas na estrutura do nanotubo e assim,
modificando suas propriedades mecanicas como elétricas. O comprimento do
MWCNT varia desde décimos de nandmetros até micrometros, e o diametro exterior
varia desde uma valor tdo pequeno como 2 nm até mais de 100 nm. Na maioria dos
casos, a relacdo comprimento - diametro atinge valores entre 100 e 1000, ou seja,

podem ser considerados como sistemas unidimensionais [10].
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2.4 PROPRIEDADES ELETRONICAS DOS NANOTUBOS DE CARBONO

Uma maneira de se descrever a estrutura eletrénica do nanotubo de carbono
€ através de calculos baseados no modelo tight-binding para os elétrons 11 dos
atomos de carbono, e pode em primeira aproximacéao ser obtida a partir dos calculos

realizados para o grafeno [18].

2.4.1 Método Thight Binding para o grafeno

O modelo tight-binding considera que o0s elétrons mais proximos dos seus
respectivos nucleos atdbmicos estdo fortemente ligados a eles e os elementos que
descrevem a interacdo, sdo em termos de parametros caracteristicos do método. No
grafeno, os atomos estéo arranjados numa estrutura bem definida, o que leva a uma
superposicdo dos orbitais comuns dos elétrons que orbitam cada atomo. Esta
superposicao faz surgir um alargamento nos niveis de energia, praticamente
continuos, originando as bandas de energia do diagrama de dispersao [13].

Deve-se encontrar funcbes de onda que representam o sistema composto
pela célula unitaria. Dada uma funcéo que satisfaca o teorema de Bloch:

w, (F+R)=e" Ry (F) . 2.21
Para o grafeno a funcdo de onda é uma combinacao linear de duas funcdes

de onda que representam os dois atomos da célula unitéria:
¥ (k,F)=C,®,(k,7)+C,@,(k,F) , 2.22

emque @,(k,7) e @,(k,7) sdo as funcdes de onda de todos os atomos do tipo A

e B respectivamente (Figura 2.7), k é o vetor que localiza o ponto no espaco

reciprocoe 7 € o vetor que localiza o ponto o espaco real.
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Conhecida a fungédo de Bloch, que representa a célula unitaria do grafeno,
pode-se encontrar a equacao de dispersao resolvendo a equacdo de Schrodinger
[19]:

HY (k,7)=E(k)¥ (k,7) , 2.23

E(k)="22—— . 2.24

2.4.2 Bandas 1t do grafeno

Na rede hexagonal do grafeno, cada atomo de carbono faz trés ligacbes do
tipo o, em uma configuragdo sp?, e o orbital 2p,, perpendicular a folha do grafeno,
faz ligagbes do tipo 11. Os elétrons dos orbitais 2p, sdo, por esta razdo, denominados
elétrons 11 e estdo relacionados as propriedades eletrbnicas proximo ao nivel de
Fermi e a propriedades de transporte eletrénico em baixas diferencas de potencial.
As bandas de energia 1t fornecem informacdes importantes sobre as propriedades
de estado solido do grafeno [18].

A estrutura eletrénica do grafeno € obtida resolvendo-se a equacédo secular
det(H—ES)=0, onde H,.(k)=(®|H|®,) sdo os elementos das matrizes da
Hamiltoniana, e Sii,(E):<®i|®j,> e ®j e ®j sdo os orbitais atbmicos de Bloch na

célula unitaria. Os autovalores E(ﬁ) sao dados por [16]:

E(_IE):—ZM 225

1isw(j(' ’

onde ¢,, € a energia do orbital 2pz, t e s sdo as integrais de transferéncia e

overlap, e a fungio w(k) é dada por:
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w(ié):\/1+4cos\/§kxgcosky%+4coszky§ : 2.26

A (Figura 2.12) mostra as bandas de energia na zona de Brillouin do grafeno,
usando os parametros 2p =0, t = - 3.033eV, e s = 0.129 [16].

Figura 2.12: Bandas de energia do grafeno em toda regido da zona de Brillouin. O quadro a direita mostra as
bandas nas direcoes de alta simetria [17]

A curva superior descreve a banda 1* e a curva inferior a banda 1. Essas
duas bandas sédo degeneradas no nivel de Fermi (ver pontos k da Figura 2.12). Os
dois elétrons 1t da célula unitaria ocupam a banda 1t inferior. Calculos mostram que a
densidade de estados no nivel de Fermi é zero para o grafeno, o que caracteriza
como um semicondutor de gap zero.

Arelacao de disperséo de energia é dada por:

> 5, a a 20, d
E(kx,ky)—it\/1+4cos(\/3kx5)cos(ky5)+4cos (kyi) : 2.27

Para este caso particular, as energias podem assumir os valores £3t no ponto

I, £t no ponto M, e 0 no ponto K da zona de Brillouin.



41

2.4.3 Estrutura eletronica dos nanotubos de carbono

Como relatado anteriormente, a célula unitaria do nanotubo de carbono é
originada pelos vetores éh (direcao circunferencial) e T (direcdo do eixo do

nanotubo). Para um nanotubo de comprimento infinito, o vetor de onda associado ao

-

vetor C, assume valores discretos, pois 0 sistema tem comprimento finito nesta

-

direcdo, enquanto que o vetor de onda associado ao vetor T assume valores
continuos.

Pode-se obter a relacdo de dispersdo de energia para o nanotubo 1D por [16]:

K -
E,(k)=E,p(ki=7+uK,) > 2.28
K

onde k assume os valores tais que (_%<k<f_) e p assumindo valores inteiros p

€ {0,..N-1}.

A (eq. 2.28) fornece N pares de curvas. Estas sdo cortes feitos na superficie
gue representa a relacéo de dispersao de energia do grafeno (Figura 2.12). Para um
nanotubo (n,m), se as linhas de corte passam pelo ponto k da zona de Brillouin,
ponto onde ocorre degenerescéncia das bandas 1 e 1t*, as bandas de energia 1D
possuem gap zero. Caso contrario, surge um gap de energia entre a banda de

valéncia e de conducéo, e o nanotubo exibe comportamento semicondutor.

Y . - . YK
Para um nanotubo exibir bandas de energia metalicas, a razdo =7 deve

(2n+m)
3

(2n + m) ou (n — m) forem um multiplo de 3. Sendo assim, todos os nanotubos

ser um inteiro. Desde que Y_K:[ ]Kl, nanotubos metalicos sdo obtidos se

armchair sdo metalicos, e 0s nanotubos zigzag, apenas se n for multiplo de 3 [18].
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Figura 2.13: A condicao para obtencao de bandas metélicas é que a razdo entre o comprimento do vetor
YK e o comprimento do vetor K, seja um inteiro [17].

As propriedades eletrbnicas do MWCNT perfeitos assemelham-se as
propriedades dos SWCNT, por causa do fraco acoplamento entre os cilindros de
carbono concéntricos. Além disso, por se tratarem de estruturas quase-
unidimensionais, o transporte eletrdbnico nos NCT metalicos ocorre de forma

balistica, isto é, sem espalhamento, o que possibilita a condugdo de correntes

atraves de grandes extensdes do nanotubo sem aquecimento [6].

2.4.4 Relacoes de dispersao de nanotubos

2.4.4.1 Nanotubo armchair

O numero de vetores de onda permitidos para obter os autovalores dos

nanotubos armchair sao:

_2n

k — =1, ..,2n). 2.29
X,q na\/Bq (q )

As relacfes de dispersado para um nanotubo (n, n) sdo obtidas substituindo a
(eq. 2.29) na (eq. 2.27):
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E”(k):it\/1i4 cos(q%)cos(kg)+4cosz(k2—a)

q

\-nlal<k<|n/a] , (gq=1,..,2n). 2.30

A seguir € mostrado as dispersfes para um nanotubo armchair (9,9) (Figura

2.14), e um nanotubo armchair (7,7) (Figura 2.15).

(a)

Energia (eV})

I Pontos k

>

Figura 2.14: Relacdes de dispersdo para um nanotubo armchair (9,9).
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Energia (eV)

r Pontos k

=

Figura 2.15: Relagoes de dispersdo para um nanotubo armchair (7,7).

Todos os nanotubos armchair (n, n) apresentam degenerescéncia no limite da
zona, em k = t/a (ponto X), e de acordo com a equacédo 2.30, E = £t. Para os
referidos nanotubos, uma banda de conducdo e uma banda de valéncia cruzam no

nivel de Fermi. Como apresentam gap zero eles caracterizam-se como condutores.

2.4.4.2 Nanotubo zigzag

Para o nanotubo zigzag, os valores permitidos de ky,q :

_2n
y.q na

k =1, .., 2n), 2.31

e as relagoes de dispersao sao obtidas por:
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q

Ez(k)Zit\/li4 cos(\/gk?a)cos(i—n)+4cosz(%)

\-nlal<k<[nla| | (q=1,..,2n). 2.32

Como meio de ilustracdo, na (Figura 2.16) € mostrada as dispersdes para um
nanotubo zigzag (12,0) e na (Figura 2.17) para um nanotubo zigzag (11,0).

O comportamento caracteristico das bandas de valéncia e de conducao para
o0 nanotubo (12,0), se tocam em k = 0 e, portanto ndo apresenta gap de energia.
Contudo para o nanotubo (11,0), um gap de energia é exibido no ponto k = 0. o que
mostra 0 seu comportamento nao metalico.

Em geral, para um nanotubo zigzag (n, 0), o gap de energia em k = 0 € nulo
guando n é multiplo de 3. No caso de n ndo mdltiplo de 3 o nanotubo tera gap

diferente de zero [18].

Energia (eV})

r Pontos k X

Figura 2.16: Relacdes de dispersdo para um nanotubo zigzag (12,0), na qual mostra comportamento metalico
(gap nulo em EF = 0) visto que (n = 12) é um multiplo de 3.
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(11,0)

Energia {eV)

r Pontos k X

Figura 2.17: Relagdes de dispersdo para um nanotubo zigzag (11,0). Exibe um gap diferente de zero (n =
11)

Os graficos obtidos para a dispersdo dos nanotubos armchair e zigzag foram
contribuicBes feitas a este trabalho, através do programa TBFOR (Thight Binding
Fortran), criado pelo professor Eduardo Costa Girdo da Unversidade Federal do
Piaui, Campus Teresina.
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CAPITULO 3

APLICACOES

As propriedades elétricas, magnéticas, oOpticas e mecéanicas fazem dos
nanotubos de carbono nanoestruturas fascinantes e atrativas para muitas
aplicacdes, principalmente no campo da nanotecnologia. Os NTC tém sido utilizados
como fontes de elétrons para displays de tela plana, pontas para microscopio de
sonda, suporte para catalisadores, na obtencdo de membranas para filtracdo
molecular, aditivos para polimeros, sensores, capacitores de alta poténcia, resistores
guanticos, condutores balisticos, nano pingas, musculos artificiais e estdo cotados

para a préxima geracao de dispositivos de eletrénica molecular [2].

Neste capitulo mostraremos algumas das aplicacdes mais promissoras com

nanotubos de carbono.

a) Informéatica

Do ponto de vista das investigacOes tedricas, os SWCNT representam 0s
sistemas mais adequados, em relacdo aos MWCNT, devido a maior facilidade na
descricdo computacional. Por outro lado, o0s MWCNT sédo produzidos com mais
facilidade e com menor custo que os SWCNT [6].

Os nanotubos como material semicondutor tem uma importancia na
substituicdo do silicio, atualmente empregado na fabricacdo de microprocessadores.

A grande vantagem de usar a nanotecnologia € a possibilidade de, num
menor espaco, colocar um circuito integrado maior sem problemas de aquecimento,
visto que os elétrons fluem melhor nos nanotubos e sem causar tanta friccdo, ou

seja, sem muito aquecimento [27].
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b) Medicina

A nanotecnologia € uma campo relativamente novo e mais ainda a sua
aplicacdo em medicina. Particularmente, o nanotubo de carbono constitui uma nova
classe de material para aplicacdo na area biomédica [20]. Um exemplo, seria na
utilizacdo como sensores para diagnosticos e tratamentos médicos. Por serem
extremamente pequenos e leves, podem alcancar o interior de uma célula por meio
da corrente sanguinea, assim podendo levar substancias antitumorais acoplados a

eles.

c) Polimeros

As propriedades excepcionais dos nanotubos de carbono tém levantado
muitas pesquisas acerca das propriedades mecanicas de compoésitos a base de
nanotubos. Nesse sentido a dispersao uniforme ao longo da matriz polimérica e a
otimizagdo tanto da solubilidade nanotubo/matriz como da ades&o sao parametros
criticos. Ha relatos de que a adicdo de pequenas porcentagens de nanotubos de
carbono a matrizes poliméricas, levam a um aumento de cerca de 40% na tensao
elastica e a um acréscimo de aproximadamente 25% na resisténcia a tracao [26].
Logo, a performance dos materiais compadsitos de nanotubos de carbono é cerca de
10 vezes melhor que o observado para compdsitos das fibras de carbono

convencionais, para uma mesma carga.

d) Nano costura

Os materiais mais avancados hoje utilizados em aplicacées aeroespaciais, ha
construcdo de carros de corrida e de alguns equipamentos esportivos, s&o
composicoes, feitas com sucessivas camadas de fibras de carbono coladas entre si
por um polimero [27]. Mesmo sendo extremamente resistentes, a grande limitacéo
desses materiais estd exatamente na cola, que pode apresentar trincas e

rachaduras, fazendo com que as fibras de carbono se separem e o material perca
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rigidez. Utilizando nanotubos de carbono - que sdo cerca de 1.000 vezes menores
do que as fibras de carbono - para fazer uma espécie de costura que mantém as
camadas de fibras unidas muito mais fortemente do que quando a cola polimérica é
usada sozinha.

A nova técnica mantém o uso da cola, mas faz um reforgo inserindo nela
nanotubos de carbono dispostos perpendicularmente as camadas de fibras de
carbono. Como sdo muito menores, 0s nanotubos colocados na perpendicular
entram nos espacos vazios das fibras de carbono, fazendo uma verdadeira nano
costura entre as camadas superpostas. O aumento na resisténcia das pecas pode
ser alcancado com uma quantidade de nanotubos de carbono equivalente a menos
de 1% da massa total do compdsito, o que devera implicar no aumento do custo do

material em apenas alguns poucos pontos percentuais.

e) Agricultura

Dentre as aplicacBes nanotecnoldgicas na agricultura destacamos aqui: 0s
nanocatalisadores e nanosensores.

Os nanocatalisadores sao utilizados para transformar o 6leo vegetal em
combustivel ou em solventes biodegradaveis, permitindo que os desperdicios das
atividades agricolas sejam convertidos em materiais como, por exemplo, em
biopolimeros.

Os nano-sensores sao Vvistos como potenciais ‘vigias’ para as plantas,
detectando os sinais precursores das doencas e dos predadores e fazendo também

soar um alarme em caso de falta de agua iminente [27].

f) Construcéo civil

A nanotecnologia tem proporcionado inovacdes significativas na ciéncia e na
engenharia. Essa tecnologia parece possuir a chave que permite que os materiais
de construcdo reproduzam as caracteristicas dos sistemas naturais que foram

melhoradas até a perfeicdo durante milhdes de anos. Esta tese busca, inicialmente,
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rever os correntes conceitos de nanotecnologia e as aplicagcbes de nanomateriais
usados na industria da construcdo. E toda essa revolugcédo € causada pela insercao
de nanotubos de carbono.

A adicdo de nanotubo, por exemplo , ao cimeno € como se Mmicroscopicos
cabos de aco fossem acrescentados ao material, gerando uma protensdo no
concreto que pode chegar a 200 MPa (mega Pascal) [28].

Segundo o professor Carlos Alberto Achete, coordenador da Divisdo de
Metrologia de Materiais do Inmetro, um dos setores mais beneficiados pela

nanotecnologia sera a construgao civil.

“Ela sera fortemente afetada, pois vai agregar materiais
inteligentes, como grafeno, nanotubos, dispositivos organicos
emissores de luz, nanofluidos e revestimentos tribologicos,
entre outros, permitindo o desenvolvimento de produtos finais
com melhor performance, maior durabilidade e menor peso”
[25].
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CONSIDERACOES FINAIS

Com a descoberta dos nanotubos de carbono, a nanotecnologia superou
expectativas em varios ramos cientificos, trazendo perspectivas de um futuro
promissor para o desenvolvimento cientifico e tecnolégico para a humanidade,
avancando da escala micrométrica para a nanométrica. Entretanto, ainda ha um
longo caminho para a exploracdo de todo o potencial dessas estruturas. Dessa
forma, por ser ainda uma tecnologia recente, algumas aplicacbes ainda néo
sairam do estagio inicial, necessitando ainda de muitos estudos e pesquisas para
ficarem ndo apenas no mundo imagindrio e experimental, mas também a
aplicacdo em escala comercial, proporcionando avanco tecnolégico e melhores
condicOes de vida para grande parte da sociedade.

De materiais compositos, passando pela nanoeletrdnica, a medicina, varias
sdo as perspectivas de aplicacdo industrial dos nanotubos de carbono. A
nanociéncia e a nanotecnologia crescem juntas em busca de novas técnicas, que
levem a producdo em grandes quantidades de nanotubos de carbono, com
melhores qualidades e propriedades direcionadas.

Levar o conhecimento desta ciéncia a comunidade académica e a futuros
alunos, € apenas um pequeno passo para incentivar o desenvolvimento da
mesma. Despertar o interesse de estudantes para a nanociéncia e nanotecnologia

pode entdo ajudar na melhoria de investimentos em uma &rea tao promissora.
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