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Materiais Auto-Organizados

Pesquisa revela os mecanismos fisicos presentes em processos de crescimento de mesocristais durante a
agregacdo orientada espontdnea de nanocristais de prata metalica.
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possuem papel fundamental na fabricacao de

materiais com tamanhos e forma controlados. Em PHYSICAL
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qual a auto-organizacdo espontdnea de manocristais
adjacentes resulta no crescimento de cristais pela
adi¢do de particulas sélidas que compartilham uma
orienta¢do cristalogrdfica comum.

[Xue et al., 2014] em traducao livre.

Considere a seguinte experiéncia: um sal que contém
prata é dissolvido em solugao aquosa e misturado a um po-
limero liquido. Em seguida, deixa-se a mistura descansar
numa temperatura fixa. Com o passar do tempo surgem
pequenos particulados que podem ser filtrados e separados
do liquido. A anéalise destes particulados permite desco-
brir que sao feitos de prata pura, oriunda do sal usado
como reagente. Realizam-se entao variacoes deste processo,
descobrindo-se que a geometria do particulado se altera em
funcdo de pardmetros termodindmicos presentes durante o
processo de reagao, possibilitando produtos nanoscépicos
com uma variedade de formatos: cilindros, graos de arroz,
esferas e placas 2D. Esta descoberta forneceu uma rota para
a sintese de diversos nanomateriais de prata a partir dos
mesmos reagentes quimicos|Liang et al., 2012].

Ao se observar alguns destes nanomateriais utilizando mi-
croscopia eletronica de transmissao, notou-se a existéncia de
uma organizacao cristalina atipica, inexistente em materiais
convencionais. Nesta organizacao, defeitos periodicos e pa-
dronizados separam dominios cristalinos, fato que pode ser
aproveitado para a construgao de dispositivos e sensores.

Enquanto estes avangos praticos ocorriam nos laborato-
rios, algumas questoes permaneciam sem resposta:

e Por que estes materiais se formam desta maneira?
e O que sao os defeitos peculiares observados?
e Como induzir um resultado desejado?

Para contribuir com as respostas para estas perguntas, o
trabalho desenvolvido pelos professores Giovani M. Faccin
(UFGD), Zenner S. Pereira (UFERSA) e Edison Z. da Silva
(UNICAMP) empregou a simulagdo computacional para es-
tudar a interagao entre modelos de nanocristais de prata
similares aos observados experimentalmente. Foram utili-
zados 160 ensaios computacionais, equivalentes a experi-
mentos virtuais, operacionalizados em supercomputadores.
Apobs quatro meses de processamento de dados, foram pro-
duzidos eventos suficientes para a observacao detalhada da
formacao da interface entre nanocristais de prata, possibi-
litando descrever a evolucao das mesmas até a formacao
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dos defeitos cristalinos observados nas experiéncias de la-
boratoério. O estudo revelou que os fenébmenos derivam da
emergéncia e inter-relacao de dois processos metalirgicos:
a transformacdo martensitica e discordancias parciais de
Shockley (destacados na figura), os quais, em agdo, coor-
denam a auto-agregacao dos nanocristais estudados rumo
as estruturas observadas experimentalmente. O trabalho
How Crystallization Affects the Oriented Attachment of Sil-
ver Nanocrystals encontra-se em destaque na edi¢ao de 01
de Abril de 2021 do The Journal of Physical Chemistry C,
periodico da Sociedade Americana de Quimica|Faccin et al.,
2021].
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