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INTRODUCAO

Com o aumento das pesquisas na area da nanotecnologia e gracas a descoberta dos
nanotubos de carbono, outras nanoestruturas passaram a ser estudadas em busca de melhores
aplicacdes tecnologicas. Recentemente, estruturas compostas de boro, nitrogénio e carbono
(BCN) na forma hexagonal, similar ao grafite tém atraido a atencdo, devido a seu bom
desempenho como bons condutores, além de bons emissores de campo. Além disso, a
semelhanca estrutural com o grafite motivou a sintese dos BxCyNz cujas as propriedades
mecanicas podem ser similares aquelas do diamante, 0 que permite a perspectiva de novos
materiais super-duros. Entretanto, € desconhecido o tamanho da célula unitaria que compde
tais estruturas. Neste trabalho, como uma forma de fornecer um indicio para essa questdo,
investigamos tais modelos com composicdo BxCyNz, de diferentes tamanhos, para dois
arranjos e comparamos os resultados da estabilidade estrutural com o tamanho da célula
unitaria, além das modificacfes na estrutura eletronica.

Foi construido um arranjo tipo ilha, onde as linhas de carbono ficam ilhadas entre as
linhas de BN e outro do tipo faixa, onde ha alternancia entre as linhas de carbono e de BN,
onde a configuracdo do tipo ilha mostrou-se mais estavel. Para cada modelo, variamos a
guantidade de atomos de um valor constante, verificando que a energia de formacdo, que € a
energia necessaria para formar a estrutura, independe dessa mudanca, possuindo o mesmo
valor para cada, pois a diferenca na quantidade de ligaces BN e CC entre as estruturas é a
mesma.

MATERIAIS E METODOS

A vantagem pratica de utilizar um plano do tipo BxCyNz é devido a facilidade de
controlar as suas propriedades eletronicas, que dependem apenas de sua composi¢ao. Quando
tratamos de planos de grafite e BN é dificil controlar essas propriedades, pois estes possuem
um gap de energia, que é a quantidade de energia necessaria para um elétron transitar da
camada de valéncia para a camada de conducdo, pequeno e grande respectivamente que
restringe as aplicacGes na area tecnoldgica.

Uma investigacdo sobre algumas estruturas planas de BxCyNz, de diferentes tamanhos
para dois arranjos foi realizada e os resultados comparados com dados experimentais, com o
proposito de analisar a relacdo da estabilidade estrutural com o tamanho da célula unitéria, e
se a estrutura eletronica é também estavel. Os célculos sdo baseados na teoria do funcional da
densidade (DFT), implementado no codigo SIESTA utilizando a teoria do pseudo-potencial
com um critério de convergéncia de 10™. Para a construcdo dos gréficos, arranjos, foram
usados respectivamente 0 XMGRACE e o XMAKEMOL. Todos os calculos foram refeitos
para se testar a semelhanca dos valores obtidos anteriormente.
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As estruturas estudadas foram do tipo Ilha (Figura 1) e do tipo Faixa (Figura 2). Todas
elas seguindo um padréo do tipo BC,N (um par de ligacBes C-C para um par de ligacbes B-
N). A quantidade de &tomos que foi acrescentada para cada estrutura e sua respectiva energia
de formacdo esta representada na tabela (Tabela 1).

55 &5

Plano 24 com atomos:
12 atomos de Carbono

Plano com 24 atomos:

12 atomos de Carbono ) - 'O
6 dtomos de Nitrogénio 6 atomos de Nitrogénio Carbono
6 atomos de Boro 6 atomos de Boro
- Boro
Figura 1 Figura 2 @ riosenio

(estrutura com os carbonos ilhados) (alternéncia entre as linhas)

8 1.01 1.65 0.13 0.21

16 2.28 3.54 0.14 0.22

24 343 5.32 0.14 0.22

48 6.89 10.69 0.14 0.22

72 10.31 16.01 0.14 0.22

96 13.73 21.31 0.14 0.22

120 17.2 26.7 0.14 0.22
(Tabela 1)

Relagdo entre quantidade de &tomos (tamanho) e energias de formacao.
Para o célculo da energia de formacdo dessas estruturas utilizamos a equacgao dada por:
Eform = Etotal — 1BUB — Ncc — NNUN

onde Eia é a energia total da estrutura, pg pc € un S80 0s potencias quimicos do Boro,
Carbono e Nitrogénio respectivamente e ns sdo 0s numeros de &tomos para cada estrutura.
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Para andlise das propriedades eletronicas dos arranjos foram feitos os gréaficos da DOS
(Densidade de Estados), que é a medida de estados ocupados por energia da minha
configuracdo e das Bandas de energia, onde um valor estatistico é gerado pelo SIESTA.

RESULTADOS E DISCUSSOES

O grafico abaixo (Figura 5) mostra que a estrutura do tipo Ilha se mostrou a mais estavel
como j& era previsto por [1], e na (Tabela 1) foi constatado que o aumento da célula unitaria
ndo influenciou na Energia de Formacao, com aproximadamente 0.14 eV e 0.22 eV para as
estruturas tipo llha e Faixa respectivamente.

® Tipollha
S ® Tipo Faixa
22 . Estabilidade dos dois arranjos BC,N
24
= 2] .
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Figura 5- (Grafico da Energia de Formacao (eV) x NUmero de atomos)

As propriedades eletronicas também ndo sofreram mudancgas, isso € constatado
analisando a tabela (Tabela 2), onde os valores de GAP (diferenca de energia entre as bandas
de valéncia e condugdo) ndo foram modificados com o aumento da célula unitéria, sendo
aproximadamente 1.15 eV e 1.58 eV para as estruturas tipo Ilha e tipo Faixa.

8 1.15 1.55
16 117 1.57
24 112 1.60
48 1.18 1.56
72 112 1.59
96 1.14 1.57

120 1.18 1.59

Tabela 2- Valores de GAP dos arranjos BC,N estudados
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CONCLUSOES

Analisando o grafico da energia de formacdo pelo tamanho das células unitarias, vé-se
que, como se seguiu uma propor¢do de crescimento dos planos em relacdo ao nimero de
atomos, ele se mantém em um padréo de crescimento linear, onde a energia de formacéo por
atomo ndo varia, j& que a configuragdo das ligagcbes permanece a mesma.

Nas fitas com defeitos C-N ndo houve mudanca significativa, ja que os proximos niveis
disponiveis estdo bem distantes do Ultimo nivel ocupado. Por outro lado, nas fitas com
defeitos C-B houve uma notavel reducdo do GAP, visto que basta uma pequena energia para
que os elétrons passem do Gltimo nivel preenchido para o nivel aceitador situado muito perto
dos niveis da banda de conducéo, melhorando a condutividade elétrica dessas estruturas.

Tudo isso serd complementado na apresentacao do evento, pois o espaco fisico do resumo
ndo permite a apresentacao dos graficos da DOS e de Bandas de energia. Assim, tudo que foi
reestudado, e algumas coisas calculadas novamente para serem conferidas com os valores
antigos obtidos, mostrou que foi possivel chegar as mesmas conclus@es, tendo, portanto o
mesmo resultado.
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