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RESUMO:

Materiais na escala nanométrica podem apresentar interessantes propriedades devido as suas
reduzidas dimensdes. Um exemplo é o nanotubo de nitrato de boro (BN) que possui elevada
resisténcia mecanica [1], sendo um dos materiais mais duros conhecidos. Estes
pequenissimos tubos sdo, em geral, semicondutores e podem ser utilizados em diversas
aplicagdes como, por exemplo, transistores de computadores. Desta forma, conhecer a
distribuicdo dos niveis de energia e entender qual a dependéncia da sua banda proibida com
a quiralidade e o tamanho do tubo é fundamental para o desenvolvimento de diversos
dispositivos. Sendo assim, investigou-se a estabilidade e a banda proibida de nanotubos BN
com diferentes quiralidades e diametros [2], sendo a estabilidade analisada a partir do
célculo da energia de formacdo de cada modelo proposto. Os calculos foram feitos através de
métodos de primeiros principios, com simulagdes computacionais baseadas na teoria do
funcional da densidade (DFT), utilizando como aproximacdo, para os termos de troca e
correlagdo, o GGA (Generalized Gradient Approximation). A DFT é uma das abordagens
desenvolvidas para solucionar a equagao de Schrodinger independente do tempo para um
sistema com um numero elevado de atomos constituintes. Utilizou-se o método de
combinagdo linear de orbitais atdmicos implementado no cédigo SIESTA [3]. Encontrou-se
gue a banda proibida aumenta monotonicamente com o aumento do didametro do tubo em
ambas as quiralidades investigadas (armchair e zigzag). Para um limiar do diametro, a
largura da banda proibida converge para um valor aproximado de 5.5eV. Essa mudanga pode
ser explicada devido a redugdo na tensdo do tubo. Além disso, a partir da energia de
formacdo da estrutura e da molécula de BN isolada, estudou-se a estabilidade dos nanotubos
e foi verificado que a energia de formagdo também diminui com o aumento do didmetro do
tubo. Isso indica que nanotubos BN, com grandes didmetros, sdo energeticamente mais
favoraveis e, portanto, mais provaveis de serem encontrados na natureza.
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