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RESUMO

Nanotubos de carbono foram identificados pela primeira vez em 1991,
Desde entio, indmeros trabalhos cientificos vém sendo realizados com o ob-
jetivo de utilizd-los para aplicagbes em diversas dreas cientificas. Estes ma-
teriais possuem didimetro da ordem de alguns angstrons e comprimentos da
ordem de microns. As propriedades estio, principalmente, relacionadas com
a sua enorme dureza e elasticidade, e também ao fato de poderem apresen-
tar comportamento de isolante ou de metal, dependendo apenas do dngulo
chiral em que uma folha de carbono é enrolada para formar o nanotubo.
Neste trabalho, com o objetivo de se prever a existéncia ou nac de nanotu-
bos em um material & base de silicio, sio realizados cdleulos de primeiros
principios, usando a da teoria da funcional densidade, com pseudopotenciais
de norma conservada, para investigar as principais propriedades eletrénicas
e estruturais: energias de formagio, geometrias, estrutura de bandas e den-
sidades de estados de nanotubos de carbono, silicio e carbeto de silicio. Os
resultados obtides para a parte estrutural apresentam que a principal di-
ficuldade da formacio de nanotubos de silicio ¢ devido ao fato do silicio
formar preferencialmente ligagies do tipo sp” em detrimento as ligaghes
#*p?, tho comuns no carbono, fazendo com que a energia de formagio dos
nanotubos de silicio seja muite superior & energia de carbono. Caleulos de
estrutura eletronica apresentam que nanotubos de silicio possuem o mesmo
comportamento, metal ou isolante, apresentado pelos nanotubos de carbono
e que os nanotubos de carbeto de silicio sempre serio isolantes,

Palavras-chave: nanotuboes, teoria do funcional densidade, pseudopoten-
ciais, earbono, silfcio, carbeto de silicio.

ABSTRACT

Carbon nanotubes were identified for the fist Lime in 1991, Sinee then,
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several scientific works have been earried out with the aim of using them for
applications in different scientific fields. These materials have a diameter
of some angstroms order and a length of the microns order. The properties
are mainly related to their hardness and elasticity, and also to the fact that
they may present a behavior of isolator or metal, depending on the chiral
angle in which a carbon sheet is rolled to form the nanotubes. For the pur-
pose of forecasting whether there are nanotubes on a silicon-base material
or not, first principles calculations are performed in this work by using the
functional density theory, with pseudopotentials of preserved norms to in-
vestigate the main electronic and structural properties: formation energies,
geomelries, bands structures, and state densities of carbon, silicon and car-
bide of silicon nanotubes. The results obtained for the structural part show
that the main difficulty in the formation of silicon nanotubes is due to the
fact that silicon predominantly forms lisisons of the sp3 type in detriment
to 52p2 ones, so common in carbon, making the energy in the formation
of silicon nanotubes be superior to the carbon energy. Calculations of the
electronic structure show that silicon nanotubes have the same metal or
insulating behavior observed in the carbon nanotubes and that the carbide
of silicon nanotubes will always be insulators,

Key words: nanotubes, functional density theory, pseudopotentials, car-
bon, carbide of silicon.

INTRODUGAO

Nanotubos san o que se pode chamar de moléculas cilindricas, com
didmetro em torno de lnm(10~%m) e comprimento equivalente a alguns
micrémetros 10~ %m). Foram descobertos, em 1991, por Sumio Ijima no
Japiao (LJIMA, 1941}, Estudos mais relevantes sobre suas propriedades
comegaram, em 1995, com Richard Smalley (YAKOBSON & SMALLEY,
1997) e seus colaboradores na Rice University.

Nanotubos podem ser derivados da conhecida moléeula Cao(buckball)
por meio da adicio de cinturdes de dtomos ou entdo enrolando uma folha
bidimensional cortada em diferentes ingulos com relacio a uma rede he
xagonal. O dngulo chiral determinara a helicidade e esta determinard as
propriedades eletrénicas do material resultante.

As aplicagtes de nanotubos apresentam-se em formas muito distintas:
produgéio de fios longos e leves que apresentam altissimas resisténcias, co-
letes & prova de balas, e fécil condugio de calor ao longo do eixo de eresci-
mento e muito pouco ac longo de diregdes perpendiculares, podem ser em-
pregados na construgio de sistemas que possam evitar superaquecimentos
em processos de miniaturizagio de equipamentos.
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Por suas propriedades dnicas de capilaridade, produzem-se os “nanos-
traws” {nanocanudos), os quais permitem penetrar na estrutura celular sem
afetar o tecido vivo. Além disso, os nanotubos sio capazes de resistir a
choques e recuperar seu volume e sua forma originais.

Nanotubos apresentam caracteristicas metdlicas ou semicondutoras,
dependendo de sua helicidade ¢ de seu diametro. Desta forma utiliza-se a
conhecida notagio “arm-chair” para deserever os nanotubos da forma (n, n)
com caracteristicas metdlicas e “zig-zag"(n,0) para os com caracteristicas
semicondutoras,

Apés os nanotubos de carbono, outros materiais foram identificados
nas formas de tubos, por exemplo, nanotubos de BN (CHOPRA et al,
1995: LOISEAU et al, 1996 GOLBERG ef al, 1999) e nanotubos de Bx-
CyNz[HAN et al 2001). Estes materiais, com os bem caracterizados nano-
tubos de carbono sio fontes de indimeros estudos experimentais ¢ tedricos
com o objetive de entender os processos de crescimento ¢ de caracterizi-
los de acorde com suas propriedades meciinicas e eletrfnicas para serem
possivelmente utilizados em dispositives eletrénicos nancestruturados.

Uma vez que o silicio é o material mais utilizado na construgéo de
dispositives eletrnicos, e este é isoeletrénico em relagho ao carbono, pode-
rlamos pensar em estudar a possibilidade de formagéo de nanotubos & base
de silicio. Fste trabalho jé foi realizado (FAGAN et al, 2000) e os principais
resultades indicaram que a dificuldade em obter o nanotubo de silieio con-
siste no fato de que a energia de coesio de Atomos de 5, em uma estrutura
planar, ¢ menor gue na estrutura cristalina. Mas uma vez que os tubos le-
nham sido formados, as propriedades eletronicas destes sio similares Aquelas
de nanotubos de 7,

Um material que atualmente desperta bastante interesse devido as
suas particulares propriedades, e que ji comega a ser usada na indistria
eletrénica, principalmente como substrato dielétrico, & o carbeto de silicio
{8iC"). Este material na fase tubular (nanctubos) deve apresentar proprieda-
des mecinicas intermedidrias entre o8 nanotubos de C e de 5§, porém, as
propriedades eletrénicas devem ser diferentes, pois uma vez que este nio pos-
sui & simetria de inversio no ponto médio da ligagio entre os dois dtomos, os
nanotubes deverio sempre apresentar caracterfsticas semicondutoras, simi-
lar ao que & obtido para nanotubos de BN.

Neste trabalho, usando estudos de primeiros principios dentro da teo-
ria do funcional densidade, uma investigagio sobre as propriedades dos trés
materiais; O, §i ¢ 5iC, nas formas cristalina {estrutura do diamante), pla-
nar e tubular & efetnada. Guiados por este estudo, poderemos encontrar
as principais caracteristicas, mecinicas ¢ eletronicas, dos maleriais ¢ pelo
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caleulo de energia de coesio tentaremos prever a energia gasta para formar
outras estruturas, a partir da estrutura mais estdvel, ou seja, investigare-
mos a diferenga em energia por dtomo no caso que o material possa ser
encontracdo nas trés fases diferentes.

Ao final, investigaremos as propriedades eletronicas, estruturas de ban
das e densidade de estados destes nanotubos, com o objetivo de investigar
o compertamento metal ou isolante hem como a largura da faixa proibida
{gap) e, com isso, preversmos o comportamento deste material em uma
possivel aplicagio tecnoldgica.

METODOLOGIA

A energia total do sistema pode ser decomposta em trés contribuices:
energia cinética, energia coulombiana devido is interagies eletrostiticas en-
tre todas as particulas carregadas no sistema, e um termo chamado de
energia de troca-correlagio que contém todas as interacies de muitos cor-
pos. Fssa decompesigao ¢ um formalismo exato, mas as expressies exatas
para as interagoes de troca [erchange) e correlagio de muitos corpos sio
ainda desconhecidas,

Em 1965, KOHN & SHAM (1965) apresentaram que a energia total de
um gas de elétrons na presenga de um potencial exlerno v = {7), pode ser
escrita como um funcional da densidade de carga, ou seja,

£l = [0 oars g [ [ 228 arar vat

e assumiram que o funcional da ]p|, desta equacio pode ser eserito na
formas:

Glp| = Tlp] + Exclp] (2)
em que, 1'[p| & a energia cinélica de um sistema de elétrons nio interagentes
com a densidade p(r) e E,. contém a energia de troca ¢ correlacio de um
sistema interagente com densidade p(v) (parte da energia cinética estard
nesse funcional ).

Obviamente, a férmula funcional exata para E,.|p| nio é simples, nem
mesmo conhecida. O proeedimento de Kohn e Shan é assumir que, se p(F)
variar de forma suficientemente lenta, podem se escrever

Ecolol = f P exelp(A)F (3)

em que E..(p) é a energia de correlagio por elétron de um gés de elétrons
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uniforme. O funcional de energia fica:

Bl = [wwire g [ [ l”’ﬂf‘" darar 4110+ [ oPencl o). (9

() termo de energia cinética dos elétrons nio interagentes pode ser
reescrito comao:

Tl = -3 [t Vi (5)
*
ermn que ;{7 ¢ o orbital de uma particula.

Do segundo teorema de HK (HOHENBERG & KON, 1964), temos
que a verdadeira densidade de carga do sistema ¢ aquela que minimiza o
funcional. Na aproximacio de Kohn e Shan, esta minimizagao é realizada
pela variagio dos @y(7) e pela introdugho dos multiplicadores de Lagrange
£ sujeitos ao vineulo de que o niimero de elétrons seja constante,

f=1 |l =1 (6)

O edleulo variacional nos leva a uma equagio do tipo da equagio de
Schroedinger

1
-3V + V(@) = e (1)
na qual ; sio as autofungdes introduzidas pelo vineulo e V() ¢ dado por
V@) = o)+ A + el ®)

sendo . (p) o potencial de troca-correlagio, dado por
JEW B

prxclo) = Eipipc,.cmn (9)

Agora, p{7) ¢ a nossa densidade de carga auxiliar, que por meio de um
cileulo autoconsistente, leva-nos & verdadeira densidade de carga do estado
fundamental do sisterna.

N
pF) =3 lel® [ (10)
i=1

A equagio (7) é conhecida como equacio de Kohn-Sham e resolvendo
esta equagio uma densidade de carga eletronica, p(r) é encontrada e por
meio desta o funcional energia total ¢ obtido.
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Elo] = Z ; [ A2 ”3’"‘”’ @i+ [ plead) - e (11)

Cabe aqui ressaltar que as solugbes das equagies de Kohn-Shan néo sio
de forma nenhuma triviais, principalmente do ponto de vista computacional,
Um método adicional que Ltorna o problema mais facil de ser tratado € o
método dos pseudopotenciais,

No método dos pseudopotenciais, o forte potencial de carogo é subs-
tituido por um pseudopotencial e os elétrons de earogo sio mantidos fixos
em seus dtomos de origem e somente os elétrons de valéncia participam do
cilculo. Virios métodos de gerar pseudopotenciais foram desenvolvidos e
obtiveram grande sucesso. Os pseudopotenciais mais usadoes sio os de norma
conservada (HAMAM et al, 1979; BACHELET et al, 1982} que possuem as
seguintes propriedades:

s0s autovalores real e pseudo devem ser iguais;

eas autofungoes real e pseudo devem ser iguais acima de um raio de
corte r.;

eas densidades de carga real e pseudo devem ser iguais para r < r,
(conservacio da norma);

sa derivada logaritmica das fungies de onda real & pseudo bem como
suas primeiras derivadas eom relagio i energia devem ser iguais para
r<r,

No nosso trabalho utilizamos o método dos pseudopotenciais de Trou-
llier-Martins (TROULLIER & MARTINS, 1991), que introduziram alguns
vineulos aos pseudopotenciais, como o fato da curvatura do pseudopotencial
ser 2ero na origem ¢ também das quatro primeiras derivadas das fungdes de
onda real e psewdo serem iguais no raio de corte,

Como podemos notar, para trabalharmos com a teoria do funcional
densidade, uma base & necessdria para a expansio das funcdes de onda
(orbitais de KS). Em geral utilizam-se ondas planas, esta base ¢ talvez a
melhor possivel, mas torna os cdleulos computacionais muito exaustivos e
requer uma grande quantidade de memdria computacional. Um procedi-
mento alternativo & utilizar uma base numeérica, e foi este o procedimento
adotado, para trabalharmos com esta base foi utilizado o e6digo computa-
cional, SIESTA (ORDEJON et al, 1996: SANCHEZ-PORTAL et al, 1997)
com as bases numéricas desenvolvidas por Sankey e Niklewsky (SANKEY
& NIKLEWSKY, 1989).
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RESULTADOS E DISCUSSAO

Um dispositivo construfdo, a partir do material orgénico, é¢ um desafio
para a fisica ¢ a engenharia de nanomateriais. Atualmente, este sonho teve
um grande impulso com a descoberta de novas formas do carbono: [ullerenos
e nanotubos.

Os fullerenos (ou ‘buckballs’) ,descobertos em 1985, sdo na realidade
moléculas de carbono formadas por 60 dtomos (Cgg), localizados nos vértices
de um poliedro constituido de 12 pentdgonos e 20 hexdgonos regulares.

Filmes deste material podem se tornar supercondutores, se dopados
com potdssio, rubidio, ou rubidio-tdlio, e alguns destes filmes, especialmente
preparados, mostraram ser promissores para a nucleagio e crescimento do
diamante.

Apos a descoberta dos fullerencs, surgiram os nanotubos com pro-
priedades jamais apresentadas por nenhum material até entdo conhecido,
Hoje estes materiais sfio estudados para serem utilizades como a base de
um dispositive nanoeletronico.

Para entendermos a formacio de um nanotubo de carbono, cilculos
de primeiros prineipios sio realizados para obter a energia de formacio do
dtomo de carbono na forma cristalina e na forma de nanotubo.

Paralelamente, cdleulos similares sio efetuados para o dtomo de silicio
e com isso pode prever-se a possivel existéncia ou nao de um nanotubo de
silicic ou um hibrido entre silicio e carbono, como o caso do carbeto de
silicio, uma vez que este é o material mais utilizado na inddstria eletronica
e a procura por novas formas de silicio ¢ um constante desafio & ciéncia dos
maleriais,

Utilizando a metodologia apresentada anteriormente as propriedades
eletrénicas e estruturais das formas cristalinas dos Lrés materiais foram es-
tudadas. A figura 1 ilustra a estrutura de banda destes trés eristais. Como
podemos perceber, todos apresentam propriedades semicondutoras, e a or-
dem de largura de ‘gap”® vai do Si para o C, como é conhecido, experimen-
talmente obtido por outres cileulos, como por exemplo, envolvendo ondas
planas, o que ajuda na confiabilidade do método empregado.

Uma vez que os nanotubos sio estruturas mais priximas a planos de
dtomos (podem ser obtidos por enrolar um plano de ), percebeu-se a
necessidade de estudar um sistema com uma distribuigio espacial diferente,
mais proximo a um tubo, e a melhor opgio para isto foi o estudo dos préprios
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Figura 1 - Estrutura de bandas dos cristais de C, Si e SiC.

planos. Os planos estio representados na figura 2.
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Figura 2 - Planos de carbono, silicio e carbeto de silicio.

Os nanotubos estudados foram os de earbono, silicio e carbeto de silicio
nas formas: “armchair (6,6)°, “zig-zag (10,0)" e “hibrido (8,2)". Este es-
tudo foi realizado com a otimizacio da geometria e isto foi feito com o
cileulo das forgas de Hellmann-Feynmam e a geometria era considerada
como estdvel quando estas forgas eram menores que 0.05 eV/Ang (critério
de convergéncia nas forgas). Para a eflula unitdria, utilizamos uma estru-
tura ortorrdmbica com os parimetros em x e v feitos de maneira a evitar
interagio entre tubos e o parimetro ao longo de z (direciio de crescimento
do tubo) feito igual ao comprimento de uma célula unitédria do tubo.

Para os nanotubos (6,6) a cflula unitdria convencional é de 24 dtomoes,
dtomos em destaque na figura 3. Nesta figura, para melhor visualizacio
apresentamos cineo elulas (120 dtomaes).

Para nanotubos (10,0), a célula unitdria convencional é formada por
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Figura 3 - Nanotubos na forma ‘arm-chair’, A esquerda temos um na-
notubo de carbone no centro um de silicio e a direita um de carbeto de
silfcia.

40 ftomos, dtomos em destaque na figura 4. Nesta figura, para melhor
visualizagio, temos trés células unitrias convencionais (120 dtomos).

Figura 4 - Nanotubes na forma “zig-zag’. A esquerda temos um nanotubo
de carbono, no centro, um de silicio e, & direita, um de carbeto de silicio.

Na figura 5 estdo presentes os nanotubos hibridos (8,2). Para melhor
visualizagio, apresentamos a cflula utilizada (56 dtomos) em destague den-
tro de trés eélulas unitdrias convencionais.

Com os resultados obtidos para a geometria dos nanotubos estudamos
as propriedades eletrénicas e estrutura de bandas. F por meio do estudo das
bandas de energia, que poderemos inferir certas caracteristicas peculiares
para a compreensio do tipo de material resultante, isto &, se o material é
metdlico ou isolante e ainda a largura de faixa de energia proibida (gap) e
com isso estudar o tipo de semicondutor.

Primeiramente, calcularam-se as bandas de energia dos nanotubos de
carbono nas formas ‘armechair’, ‘zig-zag’e ‘hibrido’ecomo pode ser visto na
figura 6. Nesta figura fica nitido que os nanotubos (6,6) possuem um cardter
metdlico [eruzamento de bandas de energia na regiio em que se encontra o
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Figura 5 - Nanotubos hibridos. A esquerda, temos um nanotubo de car-
bono, no centro um de silicio e, & direita, um de earbeto de silicio.

nivel de Fermi) da mesma forma que os nanotubos (8,2), enquanto que os
nanotubos (10,0) apresentam caracteristicas de semicondutor com um gap
da ordem de 0,9 eV, ou seja, hi uma grande lacuna entre as bandas de
energia proximas ao nivel de Fermi,

Emners o Baaded Mancho © B2

Figura 6 - Grifico das estruturas de bandas de nanotubos de carbono nas
formas ‘armchair (6,6)°, ‘zig-zag(10,0)’e ‘hibrido{8,2)*.

Realizado os cdleulos das bandas de energia para o tubo de C e feita sua
andlise podem calcular-se as densidades de estado deste tubo utilizando-se
os mesmos dados obtidos nas bandas de energia. Na figura 7 sio mostradas
as densidades de estado dos tubos de C nas formas ‘armchair’, ‘zig-zag'e
‘hibridae’,

De maneira andloga & andlise das bandas de energia pode se ver que os
tubos (6,6) e (8,2) apresentam caracteristicas metdlicas, pois hi um actimulo
de pontos (resultantes das bandas) préximo ao nivel de Fermi, enquanto que
o tubo (10,0) apresenta caracteristicas semicondutoras o que fica evidenc-
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Figura T - Densidades de estado{DE) de nanotubes de carbono nas formas
(6,6], (10,0) e (8,2).

ado pelo ‘gap’ de energia ao redor do nivel de Fermi.

A estrutura de bandas de nanotubos de Si também foi realizada e os
resultados estio apresentados na figura 8. Novamente constatamoes carac-
teristicas metdlicas para nanctubos (6,6) e (8,2), e semicondutoras para os
nanotubos (10,0), porém, agora com um ‘gap’ muito pequeno, mas sem que
as bandas se cruzem ou se togquem.
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Figura 8 - Estrutura de bandas de nanotubos de silicio nas formas ‘arm-
chair(6,6)", ‘zig-zag(10,0)" e *hibrido(8,2)".

Na figura 9, estio presentes as densidades de estado dos tubos de silicio.
Vi-se no grifico das densidades de estado dos tubos (6,6) e (8,2), que o
actlinulo de pontos resultantes das bandas de energia localiza-se préximo
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ao nivel de Fermi resultando assim em um tubo metdlico enquanto que
tubo (10,0) mostra-se um semicondutor que apresenta um reduzido ‘gap’ de
energia.
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Figura 9 - Densidades de estado({DE) de nanotubos de silicio nas formas
(6,6), (10,0) e (8,2).

Para finalizarmos este estudo sobre o comportamento dos tuboes de di-
ferentes compostos, na figura 10, plotamos a estrutura de bandas de energia
para tubos de SiC. Agora vemos que qualquer que seja a chiralidade, (n,n),
(n,0) ou (m,n) estes serdo sempre semicondutores. Isto j4 era um resultado
esperado, pois conhecemos que nanotubos de BN apresentam o mesmo com-
portamento e qualquer nanotubo, composto de dois ou mais tipos atémicos
diferentes, sempre apresentard o comportamento semicondutor. [sto se deve
a uma quebra de simetria que existia quando o nanotubo era composto por
apenas um tnico tipo atdmico.

Na figura 10 torna-se evidente mediante a andlise das bandas de energia,
préximas ao nivel de Fermi, que os tubos de SiC tanto nas formas (6,6), (8,2)
ou na (10,0), apresentam caracteristicas semicondutoras.

A figura 11 apresenta os grificos das densidades de estado dos tubos
de carbeto de silieio.

Ao se visualizar as densidades de estado destes tubos de SiC, percebe-se
que todos apresentam caracterfsticas semicondutoras,
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Tabela 1 - Diferengas de Energia por dtomo de carbone, silicio e carbeto
de silicio presentes em cada um dos sistemas estudados.

(ESPECIE AE(BULK AFE (BULK A E (PLANO
-PLANO) “-TUBG) STUBO
(6,6) {10,0) (6.6 (10,00
o 0,4096065  0,5125886  0,5018435  0,1020821 0,002237
Sic 0,8367015 08981830 08006608  0,0614824 0,0629503
Si 1,1268085 11714867  1,178465  0,0446782 0,0516565

ENERGIAS DE FORMACAO

Uma vez obtida a geometria de equilibrio e estudadas as propriedades
eletrdnicas, passamos ao estudo das energias de formagio dos materiais em
suas diversas formas: cristal, plano e tubo. Como j4 era esperado o cristal
possui & energia mais baixa e na tabela 1 apresentamos as diferencas de
energia por dtomo presente em cada sistema, tomando como referéncia o
valor absoluto obtide para o cristal (bulk). O valor absoluto da energia nao
fornece qualquer dado confidvel, pois este valor é altamente dependente do
método em que estamos trabalhando e, no nosso caso, o valor obtido com o
uso de pseudopotenciais certamente serd bastante diferente daquele obtido
26 0 uso de outra aproximacio,

Analisando os resultados, percebemos que, para o carbono, a diferenca
entre as energias presentes em cada sistema ¢ pequena, logo o tubo de car-
bono deverd apresentar maior estabilidade que os demais. O silicio ¢ o que
apresenta maior diferenga de energia, mas quando analisamos a diferenca
de energia entre o plano e o tubo percebemos que esta é pequena, com isso
podemos inferir que a dificuldade de obtengio de tubos & base de silicio cer-
tamente estard relacionado i dificuldade de obtengio de estruturas planas
de silicio.

Este ¢ um resultado, de certa forma, ji esperado, devido nio apenas
ao fato da nio existéncia de dados experimentais para nanotubos de Si en-
quanto que os nanctubos de C existem e ji sio produzidos até mesmo em
escala industrial, mas o fato de que conhecemos que o Si;, predominante-
mente, forma ligagies do tipo sp® enquanto que o C encontra-se tanto na
hibridizagio s*p® como na hibridizagio sp®.

Encorajados pelos nossos resultados e por recentes dados experimen-
tais existentes na literatura em que novas formas de Si como gquanfum dots
(pontos quinticos), guantum wires (fios quinticos) e polisilanos sio detecta-
dos experimentalmente e estudos tedricos confirmam as estabilidades destas
estruturas acreditamos que, em breve, serd possivel a produgio de uma es-
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trutura de Si ¢/ou de SiC na forma de tubo ou muito préximo a esta forma.

CONCLUSOES

Os caleulos de energia de formagio apresentaram que a ocorréncia de
nanotubos de 8i é muito pouco provivel devido & dificuldade do silicio apre-
sentar uma hibridizagio do tipo s%p?, caracteristica das ligagies planares
tio comuns em estruturas i base de carbono. Pode perceber-se também
que & existéncia de nanotubos de carbeto de silicio ¢ mais provivel que a
de silicio, porém, menos proviavel que a de nanotubos de carbono. Uma vez
que o processo de crescimento de nanotubos é efetuado fora do equilibrio
termodinimico, por exemplo, em descarga de arco voltaico, a producaoc de
nanotubos de silicio efou earbeto de silicio nio deve ser descartada, pois as
energias de formagio nao foram algo absurde nas quais poderiamos afirmar
queé estas estruturas jamais ocorrerao.

Os cileulos de estrutura eletrénica mostraram que os hipotéticos ma-
teriais, nanotubos de silicio, apresentaram o mesmo comportamento me-
tal/semicondutor que os nanotubos de carbono. A diferenga estd somente
no fato de que a largura do gap de nanotubos semicondutores de silicio é
muite menor que a apresentada por nanotubos de carbono. Um resultado
j4 esperado uma vez que o gap de si cristalino ¢ da ordem de 1,1 eV e do
diamante excede os 5 eV,

Para o caso de nanotubos de carbeto de silicio, estes sempre apre-
sentaram caracterfsticas semicondutoras, comportamento idéntico aquele
apresentado por nanotubos de BN. Um resultado também j4 esperado, pois
existe uma quebra de simetria na inversio do ponto médio da ligagio entre
dois dtomos vizinhos e, portanto, uma diminui¢io na degenerescéncia do
estados eletrénicos.
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