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RESUMO

Um alétropo do carbono aplicado na nanotecnologia ¢ o grafeno, que possui uma camada
bidimensional, no qual seus atomos se ligam formando estruturas hexagonais. A combinagao
entre as propriedades do grafeno, junto com a molécula dodecil benzeno sulfonato de sodio e
oxido de cobre, apresenta um papel muito importante na construgdo de biosensores, onde seu
trabalho tem o objetivo de detectar a quantidade de frutose. Nesse contexto, o presente
trabalho tem como finalidade entender a interagdo nao covalente da molécula DBSS e o 6xido
de cobre, no qual nosso objetivo foi calcular a energia de absor¢do da molécula DBSS e do
oxido de cobre na superficie do grafeno. Assim, nossos resultados foram que a molécula
DBSS obteve uma energia de adsor¢do mais fraca, equivalente a -0,553 kcal/mol e o 6xido de
cobre uma energia de adsor¢ao mais forte, que equivale a -9,293 kcal/mol.
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ABSTRACT

An allotrope of carbon applied in nanotechnology is graphene, which has a two-dimensional
layer, in which its atoms are boned to form hexagonal structures. The combination of the
properties of grapheme, together with the sodium dodecyl benzene sulfonate molecule and
copper oxide, plays a very important role in the construction of biosensors, where their work
1s aimed at detecting the amount of fructose. In this context, this work aims to understand the
non-covalent interaction of DBSS molecule and copper oxide, in which our objective was to
calculate the absorption energy of DBSS molecule and copper oxide on the surface of
grapheme. Thus, our results were that the DBSS molecule obtained a weaker adsorption
energy, equivalent to -0,553 kcal/mol, and copper oxide a stronger adsorption energy,

equivalent to -9,293 kcal/mol.

Keywords: Graphene, sodium dodecyl benzene sulfonate, copper oxide.



