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B

Tabela com os Experimentos dos Nanocompósitos

Matrizes

– DGEBPA Diglicil éter de bisfenol A

– iPP Polipropileno isotático

– PA6 Poliamida 6 (nylon)

– PLLA Poli(L- Ácido Lático) (Poly-L-Lactide Acid)

– PMMA Polimetilmetacrilato

– PP Polipropileno

– PU Poliuretano

– UP Poliester não saturado (Unsaturated Polyester)

Cargas

– CB Carbono ativado (carbon black)

– CNF Nanofibra de carbono (carbon nanofiber)

– DWCNT Nanotubo de carbono de parede dupla (double wall carbon nan-

otube)

– MMT Montmorilonita

– MWCNT Nanotubo de carbono de paredes múltiplas (multiwall carbon nan-

otube)

– SWCNT Nanotubo de carbono de parede única (singlewall carbon nanotube)
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Concent. Tam. Razão de E

Matriz Carga (wt%) (nm) Aspecto (GPA) Referência
PU – – – – 0.004 (Webster, 2004)
PU CNF 0.02 60 500 0.006 (Webster, 2004)
PU CNF 0.1 60 500 0.022 (Webster, 2004)
PU CNF 0.25 60 500 0.028 (Webster, 2004)
PP – – – – 0.71 (Zhang, 2004)
PP CaCO3 0.05 44 1 0.71 (Zhang, 2004)
PP CaCO3 0.1 44 1 0.74 (Zhang, 2004)
PP CaCO3 0.15 44 1 0.81 (Zhang, 2004)
PP CaCO3 0.15 44 1 0.78 (Zhang, 2004)
PP CaCO3 0.15 44 1 0.76 (Zhang, 2004)
PP CaCO3 0.15 44 1 0.74 (Zhang, 2004)
PP CaCO3 0.2 44 1 0.84 (Zhang, 2004)
iPP – – – – 1.437 (Thio, 2002)
iPP CaCO3 0.135068 160 1 1.691 (Thio, 2002)
iPP CaCO3 0.247934 160 1 1.871 (Thio, 2002)
iPP CaCO3 0.425868 160 1 1.973 (Thio, 2002)
iPP CaCO3 0.559779 220 1 2.697 (Thio, 2002)
iPP CaCO3 0.247934 370 1 1.682 (Thio, 2002)
iPP CaCO3 0.372974 370 1 1.785 (Thio, 2002)
iPP CaCO3 0.474052 370 1 2.44 (Thio, 2002)
iPP CaCO3 0.559779 560 1 2.867 (Thio, 2002)
PP – – – – 1.6 (Chan, 2002)
PP CaCO3 0.137352 44 1 2.7 (Chan, 2002)
PP CaCO3 0.137352 44 1 3 (Chan, 2002)
PP CaCO3 0.137352 44 1 2.5 (Chan, 2002)
PP CaCO3 0.242403 44 1 3 (Chan, 2002)
PP CaCO3 0.242403 44 1 2.6 (Chan, 2002)
PP CaCO3 0.242403 44 1 2.9 (Chan, 2002)
PP CaCO3 0.324431 44 1 2.6 (Chan, 2002)

Tabela B.1: Dados retirados de tabelas disponíveis na literatura.
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Concent. Tam. Razão de E

Matriz Carga (wt%) (nm) Aspecto (GPa) Referência
PMMA – – – – 4.7 (Zeng, 2004)
PMMA CNF (PR21PS) 0.05 200 100 8 (Zeng, 2004)
PMMA CNF (PR21PS) 0.1 200 100 7.7 (Zeng, 2004)
PMMA CNF (PR24PS) 0.05 100 100 7.5 (Zeng, 2004)
PMMA CNF (PR24PS) 0.1 100 100 7.6 (Zeng, 2004)
E–glass–PP – – – – 4.12 (Hussain, 2007)
E–glass–PP MMT (1.28E) 0.01 1 200 6.68 (Hussain, 2007)
E–glass–PP MMT (1.28E) 0.02 1 200 6.97 (Hussain, 2007)
E–glass–PP MMT (1.28E) 0.03 1 200 7.1 (Hussain, 2007)
E–glass–PP MMT (1.28E) 0.04 1 200 7.92 (Hussain, 2007)
E–glass–PP MMT (1.28E) 0.05 1 200 8.23 (Hussain, 2007)
E–glass–PP MMT (1.28E) 0.1 1 200 8.67 (Hussain, 2007)
PMMA – – – – 1.35 (Fu, 2006)
PMMA MMT (20A) 0.005 2.42 200 1.72 (Fu, 2006)
PMMA MMT (20A) 0.01 2.42 200 1.48 (Fu, 2006)
PMMA MMT (20A) 0.02 2.42 200 1.39 (Fu, 2006)
PMMA MMT (20A) 0.005 2.42 200 1.28 (Fu, 2006)
PMMA MMT (20A) 0.01 2.42 200 1.26 (Fu, 2006)
PMMA MMT (20A) 0.02 2.42 200 1.24 (Fu, 2006)
Epoxy – – – – 2.599 (Gojny, 2005)
Epoxy CB 0.001 30 1 2.752 (Gojny, 2005)
Epoxy CB 0.003 30 1 2.796 (Gojny, 2005)
Epoxy CB 0.005 30 1 2.83 (Gojny, 2005)
Epoxy SWCNT 0.0005 2 500 2.681 (Gojny, 2005)
Epoxy SWCNT 0.001 2 500 2.691 (Gojny, 2005)
Epoxy SWCNT 0.003 2 500 2.812 (Gojny, 2005)
Epoxy DWCNT 0.001 2.8 500 2.785 (Gojny, 2005)
Epoxy DWCNT 0.003 2.8 500 2.885 (Gojny, 2005)
Epoxy DWCNT 0.005 2.8 500 2.79 (Gojny, 2005)
Epoxy DWCNT–NH2 0.001 2.8 500 2.61 (Gojny, 2005)
Epoxy DWCNT–NH2 0.003 2.8 500 2.944 (Gojny, 2005)
Epoxy DWCNT–NH2 0.005 2.8 500 2.978 (Gojny, 2005)
Epoxy MWCNT 0.001 15 3333.3 2.78 (Gojny, 2005)
Epoxy MWCNT 0.003 15 3333.3 2.765 (Gojny, 2005)
Epoxy MWCNT 0.005 15 3333.3 2.609 (Gojny, 2005)
Epoxy MWCNT–NH2 0.001 15 3333.3 2.884 (Gojny, 2005)
Epoxy MWCNT–NH2 0.003 15 3333.3 2.819 (Gojny, 2005)
Epoxy MWCNT–NH2 0.005 15 3333.3 2.82 (Gojny, 2005)

Tabela B.2: Dados retirados de tabelas disponíveis na literatura. (continuação)
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Concent. Tam. Razão de E

Matriz Carga (wt%) (nm) Aspecto (GPA) Referência
Epoxy – – – – 3.282 (Gojny, 2004)
Epoxy CB 0.1 30 1 3.297 (Gojny, 2004)
Epoxy DWNT 0.1 2.8 2500 3.352 (Gojny, 2004)
Epoxy DWNT–NH2 0.1 2.8 2500 3.496 (Gojny, 2004)
Epoxy DWNT–NH2 1 2.8 2500 3.508 (Gojny, 2004)
UP – – – – 2.994631 (Jo, 2008)
UP MMT Na+ 0.02 1.17 100 3.087248 (Jo, 2008)
UP MMT Na+ 0.05 1.17 100 3.515436 (Jo, 2008)
UP MMT Na+ 0.08 1.17 100 3.230201 (Jo, 2008)
UP MMT Na+ 0.1 1.17 100 2.851678 (Jo, 2008)
UP MMT (25A) 0.02 1.85 100 3.189262 (Jo, 2008)
UP MMT (25A) 0.05 1.85 100 3.655034 (Jo, 2008)
UP MMT (25A) 0.08 1.85 100 3.332886 (Jo, 2008)
UP MMT (25A) 0.1 1.85 100 3.097315 (Jo, 2008)
UP MMT (30B) 0.02 1.86 100 2.844295 (Jo, 2008)
UP MMT (30B) 0.05 1.86 100 4.033557 (Jo, 2008)
UP MMT (30B) 0.08 1.86 100 3.515436 (Jo, 2008)
UP MMT (30B) 0.1 1.86 100 3.148322 (Jo, 2008)
PA6 – – – – 20.17752 (Tjong, 2006)
PA6 SiO2 0.05 12 1 22.37711 (Tjong, 2006)
PA6 SiO2 0.1 12 1 24.19246 (Tjong, 2006)
PP – – – – 1.390909 (Tjong, 2006)
PP SiO2 0.01 12 1 1.421818 (Tjong, 2006)
PP SiO2 0.025 12 1 1.492727 (Tjong, 2006)
PP SiO2 0.05 12 1 1.565455 (Tjong, 2006)
PP SiO2 0.075 12 1 1.614545 (Tjong, 2006)
PP SiO2 0.1 12 1 1.690909 (Tjong, 2006)
PP SiO2 0.15 12 1 1.8 (Tjong, 2006)

Tabela B.3: Dados retirados de gráficos disponíveis na literatura.
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Concent. Tam. Razão de E

Matriz Carga (wt%) (nm) Aspecto (GPA) Referência
PLLA (moulded) – – – – 1.855 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) g-HAP 0.02 20 5 2.34 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) g-HAP 0.04 20 5 2.553 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) g-HAP 0.06 20 5 2.553 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) g-HAP 0.08 20 5 2.644 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) g-HAP 0.1 20 5 2.68 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) g-HAP 0.15 20 5 2.98 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) g-HAP 0.2 20 5 3.161 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) HAP 0.02 20 5 2.34 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) HAP 0.04 20 5 2.42 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) HAP 0.06 20 5 2.526 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) HAP 0.08 20 5 2.631 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) HAP 0.1 20 5 2.651 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) HAP 0.15 20 5 2.954 (Hong, 2005)
PLLA (moulded) HAP 0.2 20 5 3.051 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) – – – – 3.064 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) HAP 0.02 20 5 3.257 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) HAP 0.04 20 5 3.201 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) HAP 0.06 20 5 3.311 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) HAP 0.08 20 5 3.533 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) HAP 0.1 20 5 3.617 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) HAP 0.15 20 5 3.641 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) HAP 0.2 20 5 3.851 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) g-HAP 0.02 20 5 3.233 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) g-HAP 0.04 20 5 3.286 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) g-HAP 0.06 20 5 3.365 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) g-HAP 0.08 20 5 3.557 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) g-HAP 0.1 20 5 3.514 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) g-HAP 0.15 20 5 3.832 (Hong, 2005)
PLLA (annealed) g-HAP 0.2 20 5 3.988 (Hong, 2005)

Tabela B.4: Dados retirados de gráficos disponíveis na literatura. (continuação)
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Resultados para os agregados de Li e F

Agregados de (LiF)4Li+

-437.5591057 -437.5363501 -437.5305583

-437.5252658 -437.5241856 -437.5221094

-437.521931 -437.5197022 -437.5194124

-437.5162035 -437.5151571 -437.5138115

-437.5132765 -437.5065181 -437.5024028

-437.5022807 -437.4875088

Tabela C.1: Estruturas dos aglomerados (LiF)4Li+.
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Agregados de (LiF)4

-430.1630023 -430.1497364 -430.1442856

-430.1251002 -430.1237355

Tabela C.2: Estruturas dos aglomerados (LiF)4.
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Agregados de (LiF)4F−

-530,148160 -530,128213 -530,116100

-530,114973 -530,113500 -530,112855

-530,111754 -530,109168 -530,107444

-530,106252 -530,096268 -530,093002

-530,086193 -530,082332

Tabela C.3: Estruturas dos aglomerados (LiF)4F−.
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Agregados de (LiF)5F−

-637,703005 -637,702522 -637689894

-637,686801 -637,686789 -637,686729

-637,681344 -637,673634 -637,670310

-637,668581 -637,666413 -637,665640

-637,655340 -637,653673

Tabela C.4: Estruturas dos aglomerados (LiF)5F−.
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Síntese de OLEDs multicamadas

Dois M-OLEDs foram fabricados para verificar a validade experimental dos

resultados encontrados nas simulações. O Alq3 e o NPB foram usados tal como

fornecidos para fabricar os dispositivos OLEDs. Anodos pré-padronizados de óxido

de índio estanho (ITO) pré-depositados em substratos de vidro (com uma resistência

de 8 (Ω/quadrado) foram limpos por tratamento RCA(Chang, 1996), enxaguados

com água deionizada, seguido de sonicação em etanol por 10 minutos.

Depois da limpeza os substratos foram secados debaixo de nitrogênio. Ca-

madas orgânicas foram depositadas em substratos à temperatura ambiente por evap-

oração térmica de cadinhos de quartzo resistivamente aquecidos em sistema com

ambiente de alto vácuo, com uma pressão base em torno de 3.10−8torr ( 4.10−6Pa)

Os M-OLEDs foram montados usando-se uma heterojunção contendo uma

camada de puro NPB (30nm), uma região graduada com cinco camadas internas

co-depositada NPB : Alq3 (10 nm de espessura cada) e uma pura camada de

Alq3 (20nm). A região graduada foi produzida por co-deposição de puro NPB e

Alq3 de duas fontes separadas. Finalmente, sem quebrar o vácuo, uma camada de

50nm de espessura de Mg:Ag (10:1) com uma camada protetora de prata (50nm),

usada como catodo, foi co-evaporada a partir de cadinhos em taxa de 0.5nm/s em

uma segunda câmara de vácuo. A espessura das camadas puras e a razão de NPB

para Alq3 em cada camada interna foi precisamente controlada por software in situ

através de um monitor de cristal de quartzo. Os dispositivos eletroluminecentes

fabricados apresentaram área ativa em torno de 3mm2 foram operadas em voltagens,

com ITO como eletrodo positivo e Mg : Ag/Ag como eletrodo negativo. Os

dispositivos foram transferidos diretamente do sistema de deposição para uma

câmara manipuladora com atmosfera controlada de N2 e caracterizada dentro de

uma hora após fabricação. O comportamento IxV e as medidas de brilho foram

executadas usando-se um Keithlhey2400 calibrado e um Radiômetro/Fotômetro

fabricado por United Detector Technology (UDT-350).
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