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PROPRIEDADES MECANICAS DE NANOFILAMENTOS DE CARBONO
FUNCIONALIZADOS

Suelen Lais de Souza Cardoso (IC), André Rodrigues Muniz (PQ)
Universidade Federal do Rio Grande do Sul

Nanofilamentos de carbono (C-NTs) correspondem a uma classe especifica de
nanoestruturas de carbono unidimensionais, sintetizadas através da compressao do
benzeno cristalino em uma reacao de estado solido. C-NTs caracterizam-se por uma
estrutura ultrafina formada por carbono sp?, superficie totalmente hidrogenada e a
possibilidade de saturacdo completa ou parcial. Estes nanofilamentos apresentam alta
resisténcia mecanica, e sdo promissores para 0 desenvolvimento de novas
tecnologias. Estudos recentes realizados com C-NTs totalmente saturados e
funcionalizados demonstraram que a presenca de grupos funcionais variados n&o
altera significativamente as propriedades mecanicas. Este estudo visa analisar como
as propriedades mecanicas de C-NTs parcialmente saturados comportam-se frente a
adicdo de grupos funcionais na sua superficie, através de reacdes de diferentes
substancias com as insaturacdes presentes. A metodologia envolve a criagcdo de
diferentes estruturas de C-NTs funcionalizados e aplicacédo de testes de deformacéo
mecanica uniaxial, empregando simulacdes de dindmica molecular classica. Partiram-
se de trés tipos de configuracdes parcialmente saturadas de C-NTs conhecidas como
syn, anti e syn-anti. Essas configuracdes possuem diferengas no alinhamento relativo
entre as ligacbes duplas C=C ao longo da cadeia. Dessa forma, adicionaram-se
grupos OH" em variadas quantidades e distribuicdes espaciais nas ligacdes duplas
remanescentes no material (anadlogo a uma reacdo de hidratacdo). Os resultados
demonstraram que as propriedades sdo levemente alteradas, e que alguns C-NTs
funcionalizados apresentam uma maior tensdo e deformacdo de ruptura quando
comparados aos C-NTs sem adi¢do de grupos funcionais, especialmente o isbmero
anti com todas as duplas funcionalizadas e o syn-anti. Uma possivel explicacdo para
este efeito é a formacdo de pontes de hidrogénio ao longo da estrutura. A fim de
validar esta hipétese, testes com outros grupos funcionais serdo realizados. Caso
validada e o processo de funcionalizacdo seja considerado viavel, estes C-NTs
funcionalizados poderao ser aplicados na producao de nanocompasitos reforcados e
em novas tecnologias em nanoescala.



