X Encontro Capixaba de Quimica - SBQ / ES — ENCAQUI 2025

Estudo computacional de folhas de 6xido de grafeno com variados
graus de oxidagao

Igor B. Sabadini * (PG)', Fernando N. N. Pansini?, Jair C. C. Freitas'.

igor.sabadini@edu.ufes.br

"Laboratorio de Materiais Carbonosos e Ceramicos — LMC, Departamento de Fisica, Universidade Federal do Espirito
Santo - UFES, Av. Fernando Ferrari, 514, CEP 29075-970, Vitéria-ES

2Nucleo Capixaba de Computagdo Cientifica — NC3, Departamento de Fisica, Universidade Federal do Espirito Santo -
UFES, Av. Fernando Ferrari, 514, CEP 29075-970, Vitéria-ES

Palavras Chave: materiais grafénicos, 6xido de grafeno, simulagcbes computacionais, DFT.

Introducao

O grafeno e o 6xido de grafeno (OG) sdo materiais que tém propriedades eletrbnicas importantes para
varias aplicagcdes, como, por exemplo, em dispositivos eletroquimicos, 6ticos e eletrbnicos. O estudo
computacional desses materiais permite a compreensao de suas propriedades em nivel atébmico e
molecular, contribuindo para a interpretacdo de resultados experimentais e para a previsdo de novas
propriedades. A variagado do grau de oxidagdo do OG pode ser observada a partir da analise de espectros
de ressonancia magnética nuclear (RMN) dos nucleos de *C. Este trabalho analisa aspectos estruturais de
folhas de OG por meio da abordagem ab initio e pelo método DFT. Foram especificamente investigadas
folhas de OG com diferentes graus de oxidagdo, com calculos dos deslocamentos quimicos (DQ)
associados aos varios sitios e simulagdes dos espectros de RMN de *C correspondentes a cada folha.

Resultados e Discussao

Utilizando modelos construidos a partir de um hidrocarboneto policiclico aromatico com 150 atomos de
carbono e diferentes quantidades de grupos funcionais contendo oxigénio, foram obtidas folhas de OG com
variados graus de oxidagdo. As geometrias dessas folhas foram otimizadas energeticamente, utilizando
DFT com funcional B3LYP e base pcJ-0. Foram a seguir calculados os tensores de blindagem e os DQ de
3C para os varios sitios em cada geometria otimizada, permitindo a construgio dos espectros simulados de
RMN mostrados na Figura 1. Por meio desses resultados, constatou-se que o aumento da oxigenagao em
folhas de OG gera um aumento dos DQ médios dos nlcleos de ™C nos atomos de carbono com
hibridizagao sp? (msy). Tal relagdo é explicada pela presenga de correntes de elétrons n circulando nas
regides sp? das folhas de OG>
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Figura 1. Espectros de RMN de *C de folhas de OG com diferentes graus de oxidagéo.

A realizagao de simulagdes computacionais para folhas de OG com diferentes graus de oxidagdo mostrou
uma correlagéo entre os DQ dos nucleos de *C em atomos de carbono com hibridizagdo sp? a quantidade
de grupos funcionais contendo oxigénio em cada folha. Os resultados dos calculos computacionais
fornecem uma plataforma importante para a interpretagcao de resultados experimentais de espectroscopia
de RMN de "*C obtidos para materiais grafénicos como OG e OG reduzido.
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