XXIX Encontro Nacional de Fisica da Matéria Condensada 1

Um estudo por XPS da funcionalizagao de nanotubos de carbono
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Os nanotubos de carbono (NCs) sdo considerados os mais notdveis exemplos de nanomaterial por apresentarem
propriedades eletrénicas, térmicas, estruturais, mecéanicas e quimicas excepcionais. Os maiores desafios no
estudo e exploracao de tais propriedades estao em manipular e isolar estas moléculas. Em geral, os métodos
de sintese de NCs geram amostras complexas, com diferentes teores de impurezas (carbono amorfo, suporte
cerdmico, carbetos e nanoparticulas metélicas) e amplas distribuicoes de didmetro e quiralidade. Uma estratégia
importante que pode levar a obtencao de amostras puras separadas por tipos e com especificidade quimica é
a funcionalizacao covalente de NCs. Como os sitios quimicamente reativos nestas moléculas sao poucos e os
derivados obtidos sao na maioria das vezes insoliveis, a caracterizacao da ocorréncia de reacoes quimicas, bem
como dos produtos obtidos é uma tarefa drdua. Neste trabalho, apresentamos uma caracterizacao sistematica
de NCs funcionalizados com grupos contendo oxigénio por espectroscopia de fotoelétrons excitados por raios
X (XPS, X-Ray Photoelectron Spectroscopy) auxiliados por resultados de espectroscopia no infravermelho (
FTIR, Fourier Transform Infrared Spectroscopy). As amostras de NCs de paredes simples (SWNT, single-
wall nanotube) sintetizadas pelo método de arco elétrico foram submetidas a processos oxidativos térmico
(aquecimento a 350°C em atmosfera de ar seco) e quimico (digestdo em HoOy, HNOs3 e H5S0y). Sob essas
condigdes, grupos contendo oxigénio podem se ligar aos dtomos de carbono localizados nas extremidades e/ou
em defeitos estruturais ao longo da parede dos tubos, diminuindo o cardter sp® e aumentando o carater sp® das
ligacoes C-C nos NCs. Essas variacoes foram claramente observadas em nossos espectros de XPS. O ajuste dos
espectros obtidos indica desvios quimicos no pico C (1s), atribuidos ao aparecimento de grupos C-O, C=0 e
-O-C=0, presentes em maior quantidade na amostra oxidada. A drea sob os picos est4 relacionada & quantidade
relativa da funcionalidade na amostra. Portanto, pela andlise minuciosa dos espectros XPS, constatou-se que a
principal diferenca entre as amostras oxidadas por tratamentos diferentes est4 na razio carbono sp?/sp® . Estes
resultados possibilitam a caracterizacao de reacoes quimicas na superficie dos NCs.
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