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Resumo:

Neste trabalho, foram investigadas as propriedades eletronicas e estruturais do borofeno na fase

12 dopado com carbono, assim como a interagdo do solido com gases relevantes para o ambiente, por
meio de célculos baseados na Teoria do Funcional da Densidade. Usando o programa de simulagao
computacional SIESTA, os parametros numéricos foram otimizados, assim como a amostragem de
pontos k e o mesh cutoff. Apds a relaxagao, a energia de ligacdo foi avaliada a fim de analisar a
interacdo do material dopado com os gases CO, CO2, NO e NO2. Os resultados mostraram que os

gases contendo nitrogénio foram detectados com mais facilidade. Com os resultados encontrados, é

possivel concluir que o material possui caracteristicas promissoras para o desenvolvimento de sensores

baseados em materiais 2D, devido a forte interacdo com determinadas moléculas.
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