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Resumo

A sintese do grafeno, o qual é uma folha plana de atomos de carbono formando uma estrutura
hexagonal, impulsionou a pesquisa de cristais bidimensionais (2D), sendo um importante e
crescente ramo de pesquisa na area de Fisica de Materiais que podem encontrar aplicacdes em
diversas areas. Entre elas, podemos apontar a modificagdo dos tecidos usados nas roupas de
protecd@o contra fogo que permite uma melhor barreira fisica prevenindo a penetracéo de calor e
gases, para ser utilizada em Equipamentos de Protecao Individual (EPI), desenvolvimento de um
carregador que pode ser utilizado em qualquer celular ou tablet com porta Universal Serial Bus
(USB) padrédo que recarrega a bateria do celular em 5 minutos, utilizando um supercapacitor de
grafeno, outro exemplo é a pesquisa da Universidade de Manchester, na area de compdsitos e
revestimentos, que combinado com tintas e utilizado em latarias de carro e casco de navio
prevenindo oxidacdes. As aplicacdes do grafeno s@o possiveis devido as suas propriedades, por
estarem entre os mais fortes, resistentes e flexiveis dos materiais conhecidos, € considerado
semimetal, condutor de calor e transparente. Apesar de possuir promissoras propriedades, o
grafeno possui algumas limitacdes para determinadas aplicacfes. Uma forma de obter diferentes
propriedades é utilizando uma nanofita de grafeno, pois as bordas da nanofita podem modificar
suas propriedades eletrbnicas, e também apresentar outras novas, como propriedades
magnéticas. No entanto, ha estudos que investigam outros materiais com estruturas similares ao
grafeno, entre eles, os da familia MX da tabela periédica (onde M = Be, Mg, Zn e Cd; e X =ClI, Br
e 1) mostrados por Zhang e colaboradores, fazendo que essas buscas seja um importante ramo
de pesquisas na atualidade. Dessa forma, o objetivo é investigar as propriedades eletrdnicas,
estruturais e magnéticas de algumas nanofitas da familia MX de materiais 2D, dentre as quais
escolhemos as nanofitas 2D formadas por BeCl, MgCl e ZnCl. Os sistemas serao investigados
através de Simulagbes Computacionais, pelo método da Teoria do Funcional da Densidade
(DFT). Sendo implementada em diversos pacotes computacionais, neste trabalho é utilizado o
pacote de coédigo aberto Quantum Espresso. Ainda ndo foram iniciadas as simulagbes, a
principio foi necessario fazer revisdes bibliograficas sobre a estrutura e propriedades do grafeno
gue condicionam em amplas aplicacdes, antes de prosseguir para as nanofitas propostas.
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