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Resumo 

Neste trabalho estudamos as propriedades estruturais, energéticas e eletrônicas de nanotubos com a estequiometria BC8N com diferentes diâmetros e mesma disposição geométrica das espécies químicas, realizando cálculos de primeiros princípios através do código computacional SIESTA. Foram observadas deformações estruturais relacionadas ao diâmetro dos nanotubos e ao número de ligações C-C e B-N presentes nos mesmos. Notou-se que tubos de menor diâmetro e menor número de ligações C-C e B-N sofrem uma deformação maior do que os nanotubos de maior diâmetro e maior número de ligações C-C e B-N. Em relação à estrutura eletrônica, observamos que há uma tendência ao aumento do gap de energia com o aumento do diâmetro, a exceção sendo o tubo (40,0) que possui o seu gap diminuído, sendo que todos os tubos apresentaram um caráter semicondutor.
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