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BUTILENO TEREFTALATO PARA OTIMIZACAO DOS
NANOCOMPOSITOS
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RESUMO

O nanotubo de carbono (CNT) € uma estrutura de grande relevancia, que
ganhou ainda mais destaque nos ultimos anos devido as suas propriedades Unicas,
como sua forma cilindrica, simetria axial e quiralidade. Por si s6, o CNT é
extremamente estdvel, mas quando combinado com outros materiais, suas
propriedades sdo amplificadas, tornando-se uma opc¢ao versatil e atraente para
estudos em diversas areas. Neste trabalho, calculamos a estrutura eletrdnica do
nanotubo de carbono (10,0) e do CNT funcionalizado com a molécula de 1,4-butileno
tereftalato, utilizando o programa CASTEP. A geometria da molécula foi otimizada
pelo programa Forcite, ambos disponiveis na plataforma Materials Studio. Os
resultados obtidos mostraram que o comprimento de ligacao entre 0 CNT e a molécula
de 1,4-butileno tereftalato é de 1,477 A. A andlise da estrutura de bandas e da
densidade de estados revelou a presenga de um banda gap de 0,137 eV no CNT,
confirmando seu carater semicondutor. Apds a funcionalizagdo com a molécula, o
banda gap aumentou para 0,239 eV, sugerindo que o sistema CNT-PBT mantém suas
propriedades semicondutoras, mas com modificacfes significativas nas propriedades
eletrbnicas. A presenca de bandas flat na energia de Fermi, associadas a molécula
de PBT, indicam mudancas na condutividade do sistema. Além disso, a energia de
ligagdo calculada foi de -0,04654 eV, o que confirma a estabilidade do sistema
funcionalizado. Em concluséo, a funcionalizacdo do CNT com a molécula de PBT
resultou em uma alteracdo nas propriedades eletrénicas do nanotubo. A modificacao
no banda gap e a presenca de estados eletrdnicos proximos ao hivel de Fermi
apontam para a possibilidade de aplicacdbes em dispositivos semicondutores,
oferecendo novas perspectivas para 0 uso de CNTs funcionalizados em
nanocompaositos.
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ABSTRACT

Carbon nanotube (CNT) is a structure of great relevance, which has gained
even more prominence in recent years due to its unique properties, such as its
cylindrical shape, axial symmetry, and chirality. On its own, CNT is extremely stable,
but when combined with other materials, its properties are amplified, making it a
versatile and attractive option for studies in a variety of areas.

In this work, we calculated the electronic structure of the carbon nanotube
(10.0) and the CNT functionalized with the molecule of 1,4-butylene terephthalate,
using the CASTEP program. The geometry of the molecule was optimized by the
Forcite program, both available on the Materials Studio platform.

The results obtained showed that the bond length between the CNT and the
1,4-butylene terephthalate molecule is 1.477 A. The analysis of the band structure and
state density revealed the presence of a band gap of 0.137 eV in the CNT, confirming
its semiconductor character. After functionalization with the molecule, the gap band
increased to 0.239 eV, suggesting that the CNT-PBT system maintains its
semiconductor properties, but with significant modifications in the electronic
properties. The presence of flat bands in the Fermi energy, associated with the PBT
molecule, indicate changes in the conductivity of the system. In addition, the calculated
binding energy was -0.04654 eV, which confirms the stability of the functionalized
system.

In conclusion, the functionalization of CNT with the PBT molecule resulted in a
change in the electronic properties of the nanotube. The modification in the gap band
and the presence of electronic states close to the Fermi level point to the possibility of
applications in semiconductor devices, offering new perspectives for the use of
functionalized CNTs in nanocomposites.
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