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Carbon Quantum Dots, ou simplesmente C-dots, sdo nanoparticulas quase esféricas consti-
tuidas predominantemente por fragmentos de grafeno empilhados, os quais podem ser de tama-
nhos variados, e também possuem grupos funcionais agregados a sua estrutura. Estas possuem
propriedades notdveis, tais como, luminescéncia e biocompatibilidade, que as conferem grande
aplicabilidade em bioimagem, sensores e medicina. Estas propriedades dependem fortemente
de detalhes da sua estrutura, como por exemplo, quais grupos funcionais estdo presentes (hi-
droxilas, 4cidos carboxilicos, aminas, amidas, etc.), € como estes estdo dispostos ao longo do
material. Estes detalhes estruturais e sua relagdo com as propriedades ainda ndo sio perfeita-
mente entendidos, o que é de suma importancia para o desenvolvimento de métodos de sintese
com maior controle das propriedades finais. Esse trabalho € a continuac¢do de um estudo anterior
do nosso grupo de pesquisa, que busca usar simulagdes de dindmica molecular (MD) para pro-
por variadas estruturas realisticas para C-dots, baseado em observagdes experimentais. Neste
presente trabalho, foram propostas diversas estruturas de C-dots passivados com grupos funcio-
nais nitrogenados e oxigenados, com diferentes arranjos ao longo da superficie e no interior dos
nanoflakes. Os grupos funcionais analisados estdo de acordo com os observados em trabalhos
experimentais da literatura. Com estas estruturas, serd possivel conduzir futuros estudos que
permitam estabelecer uma relac@o precisa entre caracteristicas estruturais e propriedades apre-
sentadas, visto que modelos estruturais muito simplificados vem sendo usados atualmente. Os
métodos usados para analisar a estabilidade das estruturas propostas consistem em duas fren-
tes. Uma se baseia no cdlculo da energia de adesdo entre as camadas dos C-dots, por meio de
simulagdes MD de relaxagdo estrutural em baixa temperatura, utilizando o potencial interato-
mico ReaxFF. A outra consiste na observagdo da estabilidade da nanoparticula em simulacoes
MD conduzidas sob alta temperatura. Os resultados do estudo apontam, quanto aos cdlculos
de energia de adesdo, que C-dots passivados com grupos funcionais nitrogenados possuem uma
energia de adesd@o maior em relacdo aos passivados com grupos oxigenados, indicando uma
maior estabilidade dos primeiros. Quanto aos testes de estabilidade térmica, foi observado que
os C-dots avaliados s@o capazes de manter suas camadas ordenadas até uma temperatura de, em
média, 1000 K, sendo observado apds essa temperatura, o desprendimento das camadas mais
externas. Estes testes, juntamente com uma andlise detalhada da composi¢do das estruturas
e comparagdo com dados experimentais, demonstram que as estruturas propostas sao capazes
de representar adequadamente as caracteristicas de C-dots obtidos em diferentes processos de
sintese.



