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Desenvolvimento de Novos Materiais Nanoporosos Baseados em Carbono usando
Simulacdao Molecular

Julia Kleinpaul e André Rodrigues Muniz

Departamento de Engenharia Quimica, Universidade Federal do Rio Grande do Sul

A busca de nanoestruturas porosas com alta estabilidade mecanica e propriedades versateis é
de grande interesse pratico, devido a sua leveza, uma elevada razdo area/volume, e a
possibilidade de apresentar uma distribuicio de didmetros uniforme. Neste trabalho,
mostramos como fulerenos porosos, nanomateriais baseados em carbono introduzidos
recentemente na literatura, podem ser usados como bloco fundamental na criacdo de
nanoestruturas porosas bi- e tridimensionais. E mostrado que diferentes combinacdes de
ligacGes levam a formagdo de nanomateriais com porosidades bem definidas e variadas.
Simulagdes de dinamica molecular classica empregando o potencial interatomico ReaxFF
foram usadas para analisar a estabilidade de diversas estruturas formadas pela coalescéncia de
fulerenos porosos, e para determinar as propriedades mecanicas do material resultante. Os
resultados mostram que esta classe de nanomateriais apresenta boa estabilidade térmica e alta
resisténcia mecanica, condigdes essenciais para a sintese e utilizacao desses materiais em
aplicacoes praticas. Estas propriedades tornam estes materiais interessantes para aplicacoes na
separacdo ou armazenamento de gases, absorcdo de contaminantes, suportes para
catalisadores, entre outros.



