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Ciéncia que poe os atomos em desordem
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erfeito, nem diamante. Com-
P postobasicamente por atomos
de carbono, o diamante traz
cada atomo ligado a outros quatro
vizinhos, numa estrutura harmo-
nicamente coesa, rigida e tridimen-
sional, que lherende toda a transpa-
réncia e a qualidade de elemento
mais duro encontradonanatureza.
Alguns tipos de diamante, porém,
apresentam deformagdes, como ca-
madas em que um atomo pode estar
ligado a apenas trés vizinhos. Esta
camada defeituosa possuia estru-
tura do grafite, primo pobre do di-
amante, igualmente composto por
carbonomas deuma fragilidade que
se sente ao apontar um lapis.
Perfeito também parece ser um
vaso de cristal daregiao daBohemia,
mas apenas a olhonu. Aos olhos da
fisica, esses cristais nao passam de
vidro fabricado com esmero, apre-
sentando as mesmas imperfeigoes
de um vidro dejanela, cheio de bo-
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Em relacéo a eles, o vidro é o opos-
to em termos de ordem atdmica. A
maneira como os atomos estao agru-
pados é que determina as proprieda-
des de um material. Conhecendo
como os atomos estdo arranjados,
compreendemos coisas que estao
bem préximas”, ensina o professor
Alex Antonelli, do Instituto de Fisica
“Gleb Wataghin” (IFGW) da Uni-
camp.

O professor foi convidado a co-
mentar a tese de doutorado de seu
orientado Caetano Rodrigues Mi-
randa: Da Ordem a Desordem: uma
visdo da ciéncia dos materiais compu-
tacional, defendida em meados de
setembro junto ao IFGW. “Caetano
encontra-se em Trieste (Italia), usu-
fruindo umabolsa de pds-doutora-
do concedida por um conceituado
centro internacional de fisica tedri-
ca,emboa parte gragas a este traba-
lho. E uma tese densa em informa-
¢Oes de primeiralinha, arespeito de
cinco projetos em que ele esteve en-
volvido”, justifica Antonelli. Dois
desses projetos sao destacados mais
afrente. Antes, o pesquisador discor-
reu sobre a ciéncia dos materiais.

“Da ordem a desordem” é um ti-
tulo que serviria comolema dos pes-
quisadores do Departamento de Fi-
sica de Materiais Condensados. Para
eles, imperfei¢do nao significa, ne-
cessariamente, inutilidade de uma
estrutura atomica. No esforgo para
compreender as propriedades dos
materiais, rotineiramente se simula
uma desordem dos atomos, “defor-
mando” a estrutura paraencontrar
novas aplicagdes. “Somente no
inicio doséculo 20 é que surgiuoen-
tendimento de como os dtomos se
encontram estruturados. Nos
anos 1930 foi possivel entender
porque o metal é maleavel, permi-
tindo o molde de estruturas ou
carrocerias de automdvel, enquan-
to o vidro nao oferecia este recur-
so porque quebrava”, lembra.

Semicondutores —Antonelli afir-
ma que, no caso dos metais, pode-se
criar “imperfei¢des complicadas”, en-
volvendo toda uma camada de ato-
mos, a fim de que esta corra sobre
outros atomos ao invés de quebrar.
Mas sao os semicondutores, essenci-
ais paraaindustria eletronica, umdos
objetos principais de pesquisa no
departamento. Osilicio seriaum con-
dutor pobre de eletricidade em rela-
¢ao ao cobre e prata, mas os pesqui-
sadoresinjetam “impurezas” emsua
estrutura, substituindo, porexemplo,
um atomo desilicio porumatomode
fosforo ouboro, atribuindo-lhe pro-
priedades elétricas. Esta pitada de
outro elemento no silicio € que per-
mite a fabrica¢do de dispositivos ele-

tronicos como os transistores.

No clatrato de silicio, a estrutura
atdmica forma figuras parecidas com
gaiolas. Nos espacos vazios, pesqui-
sadores colocam atomos de bario,
buscando propriedades termoelé-
tricas para o material, que pode fun-
cionar como micro-refrigerador, eli-
minando uma grande limita¢do dos
dispositivos eletronicos: o calor que
geram. Os cientistas também estao
“amarrotando” a estrutura atomica
dosilicio, como se fosse vidro, visan-
do a criagao de células que conver-
tamaluz dosol diretamente em ener-
gia elétrica — diferentemente de um
coletor solar, que apenas capta e
transfere o calor dosol paraaaguado
chuveiro.
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A fisica dos liguidos

Ha propriedades do diamante ain-
da pouco compreendidas. Alguns
desses cristais tém a coloragdo alte-
rada, tendendo para o marrom, tor-
nando-se menos transparentes. E
uma imperfeicdo na estrutura que
atinge toda uma camada de dtomos
de carbono, podendo mudar suas
propriedades, eventualmente a re-
sisténcia. Chama-se tais camadas de
plaquetas. “E senso comum que es-
ses diamantes, durante o processo
de formagao, acabam contaminados
com nitrogénio — elemento comum
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encontradono arjunto com o oxigeé-
nio. As controvérsias estdo nas ex-
plicagdes sobre a deformagao que
ocorre na estrutura atdbmica”, afirma
o professor Alex Antonelli.

A tese de Caetano Rodrigues Mi-
randa tem o mérito de apresentar
mais uma hipétese para a literatura.
Depois derealizar as simulagdes com-
putacionais, o autor sugere que a es-
trutura perfeita do diamante, com
cada atomo de carbono se ligando a
outros quatro, € quebrada pelas pla-
quetas porquenelasum atomoseliga
a somente trés vizinhos, como ocor-
reno grafite. “No processo de forma-
¢ao do diamante, podemosimaginar
uma plaqueta correndosobrea outra,
uma para tras e outra para a frente.
Temos um cristal perfeito pela visao
lateral, mas defeituoso e comprome-
tendo sua transparéncia no nivel in-
termediario”, ilustra o professor, re-
correndo a um pequeno modelo de
plasticodaestruturaatémica. Suasex-
plicagdes, contudo, terminam ai: “Ain-
daestamosna fase de redacdo dosre-

sultados, a fim de submeter o artigo
a uma publicagao cientifica. Nao
podemos antecipar muitos deta-
lhes”, pondera.
Outrotrabalho de Caetano Mi-
randa é asimulagdo do compor-
tamento dosilicio emestado li-
quido. Segundo Antonelli, are-
acdo é similaradaagua. “Con-
forme baixamos a temperatu-
ra da agua, sua densidade vai
aumentando e o volume dimi-
nuindo. O menor volume é re-
gistrado a 4°C. Mas continuan-
do o resfriamento, a densida-
de diminui e o volume volta a
crescer. A garrafano congelador
quebra porque o volume do ge-
loémaior queodaaguaemes-
tado liquido. Poucos elementos
da natureza tém esta proprie-
dade de decrescer em volume
e depois voltar a crescer. E o
mesmo ocorre com o silicio”, obser-
va.

A fusdo dosilicio ocorre a 1955°C.
Miranda observou as alteragdes que
acontecem nas propriedades doma-
terial na faixa entre 3000°C e 600°C,
com resfriamentos bruscos ou gra-
duais, uma experiénciaimpossivel de
ser executada em laboratorio. “E-
xiste a hipdtese de que osilicio, quan-
doresfriado rapidamente, pode per-
manecer em estado liquido mesmo
abaixo dos 1955°C. Tal qual uma cer-
veja que resfriamos as pressas no
freezer: ela permanece liquida mes-
mo a 0%, mas congela imediatamen-
te quando abrimos a garrafa ou a cha-
coalhamos”, exemplifica. Existem,
entdo, dois tipos de liquido, um mais
denso e com volume menor, e outro
menos denso com volume maior e
que vem antes do processo de vitri-
ficagdo (congelamento).

Desconhecidos —“Jase consegue
produzir o vidro de agua, por meiode
um resfriamento extremamente ra-
pido —aaguanao vira gelo com sua
estrutura bonitinha, mas vidro com
sua estrutura baguncada. O que re-
mete ao silicio amorfo que mencio-
nei. Ainda nao é possivel obté-lo a-
través do resfriamento, mas isso
pode ajudar a entender porque liqui-
dos aparentemente tao diferentes,
como agua esilicio, apresentam tan-
tas semelhancas. Quase todo mun-
do ja esqueceu uma garrafa de cer-
vejano congelador e teve uma desa-
gradavel surpresa”, brinca o profes-
sor Alex Antonelli.

Caetano Miranda, em sua tese,
também abordou osilicioamorfoesua
utilizacdo para transformacao daluz
solar em eletricidade. Sua eficiéncia
é limitada por uma degradagao das
propriedades do material devido a
propria luz que o faz funcionar. Mi-
randaindica que aexisténcia de defei-
tos nesta forma de silicio “amarro-
tado” talvez estejam ligados a perda
de eficiéncia das células solares.



