A molécula intrusa
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Uma imagem da estrutura molecular
hexagonal do gelo Ih. A estrutura
cristalina € composta por moléculas de
agua, formadas por um atomo de
oxigénio (esferas escuras) e dois de

hidrogénio cada. A imagem mostra
também a estrutura nova encontrada
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para o defeito pontual chamado de
intrusa. A moléculaintrusa (I) se liga
através de ligacdes de hidrogénio
(indicadas pelas linhas tracejadas) as
moléculas A e B.

llustragdo: Divulgacéo

Para saber mais sobre o gelo

Dois estudos desenvolvidos por pesquisadores do IFGW contribuem para o entendimento do cristal
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ois estudos tedricos condu-
D zidos por professoresdo Ins-

tituto de Fisica Gleb Wata-
ghin(IFGW)daUnicampacabamde
trazer novas contribuicdes para o
entendimento das propriedades do
gelo. As pesquisas, que contaram
comacolaboragdo de cientistasda
USP, valeram-se de modelos rea-
listicos criados a partir da fisica
computacional. Gragas a esse re-
curso tecnologico, os pesquisado-
res fizeram simulacdes que gera-
ram dados complementares aque-
les obtidos em experimentos pra-
ticos, alguns realizados ha dezenas
deanos. Ostrabalhos foram publi-

Trahalhne oan  cados numa das
Trabalhos S8 hais prestigio.
publlcados sasrevistas cien-
na Physica/ tificas intehrnaci]

. onais, a “Physica

w Review Letters”.

Mas por que é tdo importante es-

tudar as propriedades do gelo? A
resposta é simples. Descobrindo
um pouco mais sobre a estrutura
desse cristal, a ciénciatambém es-
taraampliando o seu conhecimen-
to acerca da agua, recurso indis-
pensavel paraavida. Nuncaé de-
mais lembrar que geloé aguaemes-
tado solido. Além disso, a maior
parte de &gua presente no universo
encontra-se nessa forma. “O gelo
compde, por exemplo, a maioria
dos cometas. Na Terra, as geleiras
concorrem parao equilibriodocli-
ma do planeta”, explica um dos
autores dos estudos, o professor

Alex Antonelli,do IFGW. De acor-
docomele, que trabalhou em con-

juntocom o colega Maurice de Ko-
ning, as pesquisas concentraram-

se na fase mais comum do gelo,
classificada de Ih,amesma produ-
zida pela geladeira doméstica.
Antonelli afirma que néo exis-
tem cristais perfeitos nanatureza,
entreelesogelo. Todos apresentam
defeitos. Sdo eles que conferem cer-
tas propriedades a esses solidos.

Estudando tais imperfeicdes, 0s

cientistas podem, portanto, apren-
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Os professores Alex Antonelli e Maurice de Koning, autores das investigagdes: varios meses de calculos complexos

der um pouco maissobre as carac-
teristicas dos materiais cristali-
nos. No casoem quest&o, 0s pesqui-
sadores da Unicamp investigaram
inicialmente dois defeitos pontu-
ais. O primeiro é denominado va-
canciae osegundo, intersticio. Am-
bostémavercomaligacdode hidro-
génio entre as moléculas da agua,
constituidas por dois atomos de hi-
drogénioeumde oxigénio (H20).
Asmoléculasdaagua, diz de Ko-
ning, ficam agrupadas e ocupam
posicBes bem definidas. Mesmo
emestadosolido, aregularidade se
mantém. Simplificando, as molé-
culas formam uma rede compos-
tapor hexagonos, que se apresen-
tam daseguinte forma: hasempre
umatomode hidrogénioentre dois
de oxigénio, enquanto um atomo
de oxigénio invariavelmente in-
tercala dois de hidrogénio de mo-
léculas distintas. Ocorre, porém,
que testes realizados no Japaoem
1982 aventaram a hipoétese de
que, dependendo da temperatu-

ra, os defeitos pontuais poderiam
surgir em maior ou menor grau.

Simulagdes — Com o auxilio da
mecanicaquanticae de métodos da
fisica computacional, os cientistas
do IFGW produziram simulagdes
realisticas que ratificaram a con-
jectura. De acordo com Antonelli,
guanto mais préximo do ponto de
fusdo (zero grau Celsius), maior a
guantidade de moléculas intersti-
ciais. Emoutraspalavras, as ligacbes
hexagonais apresentam elementos
intrusos na rede cristalina. Abaixo
de43graus Celsius negativos, o de-
feito mais comum é a vacancia, ou
seja, afaltade umamoléculadeagua.
“Esse mecanismo é um indicio de
gueamatériapode se mover dentro
docristal. Dito de outromodo, exis-
teapossibilidade de que umamolé-
cula ocupe o lugar da sua vizinha,
como se fosse um jogo de sinuca, no
gualumabolaempurraaoutra”, e-
xemplificao docentedo IFGW.

Aindaem relacdo ao defeito in-

tersticial, os pesquisadores da Uni-
camp descobriram que a molécu-
lade aguaintrusaapresentaestru-
turasdistintas. Elas podem ou ndo
estar ligadas as redes hexagonais.
“Para chegar a esses resultados,
nos consumimos varios meses de
calculos, realizados por computa-
dores de alto desempenho. Hadez
anos, isso nao seria possivel, pois
ndo haviatecnologia disponivel’,
afirmade Koning.
Osegundoestudoconduzido pe-
losdocentesdo IFGW investigou o
defeito Bjerrum, que levaeste nome
emreferénciaaofisico dinamarqu-
&sNielsBjerrum.Ele propdsem 1952,
baseado em experimentos realiza-
dos pelofisicoholandésPeter Debye,
gueogelodeveriaapresentar falhas
que permitiriamas moléculas de a-
guaseordenarema partir daexpo-
sicdoaum campoelétrico. Por meio
dassimulagdesem computador, 0s
pesquisadores daUnicamp levan-
taram evidéncias de que tal pre-
missa também esta correta. De a-

cordocomde Koning, cadamolécu-
lade dguacede duase recebe igual-
mente duas ligacbes de suas vizi-
nhas, o que completa aformacéo.

Assim,um préton de hidrogénio
encontra-se sempre entre dois ato-
mos de oxigénio. Entretanto, quan-
do submetidasaum campo elétri-
co,as moléculas assumemumaou-
traordem. A estruturamudae pas-
saateraseguinte configuragéo: en-
guanto numaligacdo aparecem do-
is prétons de hidrogénio entre dois
atomos de oxigénio, numa outra
ocorreumvazio. “As moléculasfa-
zem um movimento de rotacao”,
esclarece Antonelli. Experimen-
talmente, esse defeito pode ser cri-
ado, porexemplo, com oacréscimo
deumaécidoaogelo. Ocorre, porém,
gue o proprio mecanismo que gera
afalhapode interferir noseu resul-
tado. E por isso as simulagdes sdo
importantes, porque permitem
uma interpretacdo do fenébmeno
mais proximado real. “N&o se tra-
tadedizer queateoriaé melhorou
maiseficiente doque o experimento
pratico. Os dois sdo importantes
justamente porque se complemen-
tam”, analisa Antonelli.

Outra contribui¢do dos pesqui-
sadoresdaUnicamp paraamelhor
compreensao do defeito Bjerrum
diz respeitoaquantidade de ener-
gianecessariaparagera-lo. De Ko-
ningcriou virtualmente umarede
cristalinana qual os anéis hexago-
nais se repetiam 16 vezes. Em segui-
da, girou artificialmente a posicao
deumatomode hidrogénio, estabe-
lecendoassimafalha. Apdsinime-
roscalculoscomplexos, 0 pesquisa-
dor concluiu que aenergianecessa-
ria para torcer uma ligagéo de hi-
drogénio éaté 73% maior do que se
estimava. Ao mesmotempo, aener-
gia empregada para que a tor¢do
passe de umamoléculaparaoutra
pode ser até 63% mais baixa. “Esses
numeros indicam que de fato exis-
temarmadilhas que aprisionam os
defeitos e os impedem de prosse-
guir”.AlémdeAntonelliede Koning,
participaram das pesquisas os fisi-
cos Adalberto Fazzioe Antonio José
Roque da Silva, ambos da USP.



