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Umas das caracteristicas a serem alcancadas pelos biomaterias é possuir semelhanca com o material hos-
pedeiro. Em casos de substitui¢do 6ssea, na qual os ossos apresentam alta resisténcia mecanica e uma ordem
de grandeza nanometrica é importante que o material a ser usado apresente estas caracteristicas.

Assim, a interacdo entre estes materiais é favorecida diminuindo o tempo de recuperacéo do paciente assim
como as possiveis complicacdes clinicas. A carboapatita Ca10—(PO4)6—2(CO3)z(OH)2—5 (HAC) apre-
senta tanto em composicdo quanto em ordem de grandeza semelhangas consideraveis em relacdo ao 0sso
humano,

porém a mesma mostra-se com baixa resisténcia mecénica, o que em muitas vezes dificulta sua aplicacdo em
areas que apresentam esforco mecéanico elevado. Ja os nanotubos de carbono apresentam baixa densidade e
forte ligacdo covalente entre seus 4tomos, o que confere alta resisténcia mecénica ao material.

Por tal motivo foram estudadas por meio de simulagido computacional a influencia dos nanotubos de car-
bono (CNT), de parede unica puros e funcionalizados com agrupamentos orgéanicos carboxila (CNTs-COOH)
e hidroxila (CNTs-OH) para concentragdes de (5, 10, 15, 20 e 25%), na estrutura da carboapatita. Foram real-
izados testes experimentais sintetizando a carboapatita com 1% de CNTs puro e funcionalizado.Os estudos
computacionais foram feitos utilizando dinadmica de rede onde basicamente se resolvem as equa¢des de movi-
mento para todo o sistema.

Na parte experimental as sinteses foram feitas pelo método de precipitagio aquosa de [(N Hya)2+(N Ha)2C O3]+
Ca(NOs3)2 acrescentando-se 1% CNTs em relagdo a massa HAC obtida. As amostras foram caracterizadas
por difracdo de raio x (DRX), Analise Termogravimétrica (TG/DTA) e espectroscopia na regido do infraver-
melho (IV). Como esperado, a dindmica de rede mostrou que os CNTs puros apresentam uma menor interacéo
com a hidroxiapatita. Ja os CNTs funcionalizados com os agrupamentos OH e COOH interagiram melhor
com a matriz da hidroxiapatita. O calculo do Bulk Modulus mostrou que as funcionaliza¢des de 15% de OH e
COOH forneceram maior rigidez, enquanto as de 10% OH e 20% COOH resultaram mais vulneraveis as defor-
magcdes. Os resultados de DRXs mostraram que as amostras apresentaram pouca cristalinidade, com tamanho
médio aparente de cristalito de "20 A, confirmando a ordem nanométrica das mesmas. Os resultados de DRX,
TG/DTA e IV mostraram que os CNTs puros aparentemente ndo afetaram a estrutura da HAC. Porem, por
DRX foi observado que os CNTs funcionalidados com agrupamentos COOH podem ter interagido com a HAC,
devido ao deslocamento em alguns picos, provocando uma diminui¢éo no eixo c, dire¢io preferencial de cresci-
mento para este material. Os espectros de infravermelho mostraram os modos vibracionais correspondentes
ao ion carbonato, sugerindo a presenca destes ions nos sitios A e B da carboapatita. Conclusao: Foi realizada
a dindmica de rede para todas as estruturas propostas e as propriedades mecénicas indicam que os sistemas
com 15% OH e 15% COOH foram os mais rigidos. Foi obtida a HAC nano “20 A contendo “1% de CNTs puro e
funcionalizado com agrupamentos COOH. Os DRXs indicaram pouca cristalinidade (ordem nanométrica) das
amostras, contendo grande quantidade de material amorfo. Com a espectroscopia na regido do infravermelho
identificamos os grupos funcionais das HACs, onde o ion CO3~ ocuparam os sitios A e B nas amostras. Porem
com as condi¢des utilizadas nas medidas de IV néao identificamos os modos vibracionais dos CNTs.
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