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estudo sobre viscosidade de nanotubos de carbono (C) e nitreto de boro (bn)
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A Nanociéncia tem contribuido com varias areas de pesquisa, como biologia, fisica, quimica, etc. Sendo
entdo, uma importante area de estudo, com impacto relevante nas ultimas décadas. Com essa afirmacao
em mente, este trabalho teve foco no estudo de nanoestruturas, investigando propriedades dinamicas de
nanotubos de carbono e nitreto de boro. Para estes fins, aforam utilizados os potenciais empiricos:
Lennard-Jones e Reaxff, e cdlculos de primeiros principios usando a Teoria do Funcional da Densidade
(DFT) com interacdes de Van Der Waals em conjunto ao método SIESTA. Primeiramente investigamos
nanotubos de Carbono (NTC ' s) com diversos diametros, interagindo com moléculas de dgua em seu
interior, aplicando velocidade constante ao tubo, observando a interacao tubo/dgua até que atingissem o
estado estacionario (tanto o tubo como as moléculas estejam em velocidades préximas e contantes). Em
seguida, foi feito o mesmo para nanotubos de nitreto de boro (NTBN ' s), uma vez que poderiamos analisar
como era dada transferéncia de movimento linear em ambos tipos de nanotubos e compara-las.
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