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Introdução 

Materiais unidimensionais tem sido de grande 
interesse devido ao uso potencial em eletrônica e 
mecânica. ZnO é um material semicondutor (banda 
de 3,37 eV). Nanoestruturas de ZnO tem sido 
utilizadas em diversas aplicações como, por 
exemplo, armazenagem de H2, sensor de H2 e etanol 
[1], fotocatalisadores e células fotoelétricas [2]. 
Nanotubos de ZnO tem sido preparados por diversos 
métodos como decomposição térmica, síntese 
hidrotermal, transporte por fase vapor [3]. 

Resultados e Discussão 

Cálculos semi-empíricos AM1 foram realizados com o 
programa MOPAC7.0. O número de ZnO na base (n) 
em cada camada (nível) foi variado de n=4 a n=10. O 
número de camadas de ZnO variou de 1-9.  A 
distância ZnO foi otimizada para cada camada e nível, 
gerando cerca de 700 estruturas do tipo cadeira e zig-
zag. A Figura 1 apresenta os resultados das 
propriedades dos nanotubos de menor energia para 
cada conjunto de n e camadas, para o nanotubo 
zigzag. Na Figura 2 estão apresentados os 
resultados para o nanotubo cadeira.   
Figura 1. Distância(Å), Homo(eV), Lumo (eV) e 

Gap(eV) versus número de unidades de ZnO. 
 
Como se pode notar, a distância ZnO apresenta 

pouca variação tanto para o modelo zigzag quanto 
para o cadeira. No entanto, as outras propriedades 
apresentam comportamento diferenciado para os dois 
modelos. O Homo tem valores entre -6eV e -8eV para 

o modelo zigzag, apresentando uma tendência para 
valores menos negativos com o aumento do número 
de unidades de ZnO. Já o modelo cadeira apresenta 
valores próximos a -10eV para o modelo cadeira. O 
Gap apresenta comportamento de decréscimo com o 
aumento de unidades de ZnO, variando de 1eV a 5eV 
do nanotubo em zigzag. Enquanto que o Gap do 
nanotubo cadeira varia em valores de 8-10 eV. Estes 
resultados podem ser explicados através da 
terminação nos dois nanotubos. A terminação do 
nanotubo zigzag é em oxigênio, formando uma 
terminação polar. Enquanto que, o nanotubo cadeira 
termina em ZnO, formando uma terminação apolar. 

Figura 2. Distância(Å), Homo(eV), Lumo (eV) e 
Gap(eV) versus número de unidades de ZnO 

Conclusões 

Método semi-empírico AM1 apresentou uma 
diferenciação entre os dois nanotubos estudados de 
ZnO. Esta diferença concorda com os diferentes tipos 
de terminação apresentadas. 
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