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RESUMO: Materiais com hibridizagio sp2 podem apresentar uma extensa
variedade de propriedades eletronicas e estruturais. Nanotubos de carbono, por
exemplo, podem apresentar carater semicondutor ou metalico, dependendo da sua
geometria, enquanto uma estrutura de grafite comporta-se como um semimetal. A
substitui¢do total de 4tomos carbono em uma folha de grafite, pela alternancia de
atomos de boro ou nitrogénio, formando um nitreto de boro hexagonal, resulta na
abertura do gap de energia levando a estrutura se comportar como um isolante, com
“gap" largo, o qual permanece essencialmente inalterado, independente da
quiralidade ou diametro, quando a folha de nitreto de boro é enrolada para formar
um nanotubo de BN. Uma possibilidade interessante é a substituicdo parcial de
atomos de carbono por 4tomos de boro ou nitrogénio, levando-os a formacgdo de
compostos terndrios, chamados de BxCyNz, os quais podem apresentar diferentes
estequiometrias. Tais estruturas, em forma de monocamada, foram recentemente
sintetizadas. Esses compostos sdo interessantes, pois permite, em principio, que as
propriedades de condugdo sejam controladas através da incorporagdo de atomos de
carbono ou BN, ao invés de sua quiralidade ou diametro, como o que acontece com
os nanotubos de carbono. Nesta apresentagdo, pretendemos mostrar os trabalhos
desenvolvidos por nosso grupo nessa linha de pesquisa, ou seja, calculos teéricos
para obtencdo da estabilidade e estrutura eletronica desses compostos. Em resumo,
mostraremos o que fol desenvolcido por nosso grupo nos ultimos anos, mais
especificamente desde que cheguei no DF-UFPB, onde a maior do equipamentos
foram comprados com recusros do INCT-Nanomateriais de Carbono.
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