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Figura 1S. Distancias médias C-C para estrutura a(5,5) em fungdo do niimero de carbonos obtidas no nivel PM3. A escala das ordenadas foi ampliada para
mostrar a convergéncia do pardmetro r,. . com o niimero de carbonos
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Figura 2S. (a) Variagdo de carga para os dtomos de carbono do tubo antes e depois da inser¢do do ligante. (b) Estruturas otimizadas no nivel PM3 para o
derivado a(5,5)-STB-H, mostrando a posicado relativa do ligante e da hidroxila na superficie do tubo
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Figura 3S. Varia¢ao dos comprimentos de ligag¢do C-C para o tubo a(5,5)-STB-H em relag¢do ao tubo ndo modificado. (a) Andlise na direcdo longitudinal e

(b) andlise na dire¢do transversal. As letras A-Q e a-u representam as ligagoes C-C e sdo discutidas no texto



