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Estudo de DFT e TDDFT da Estrutura Eletronica, Molecular e de
Espectros Vibracionais E UVvis de Complexos de B-Dicetonato de
Difluoroboro Flavanona

CARVALHO, Gabriel'; NEME, Natalia®; MATOS, Matheus]. S.1

'Departamento de Fisica, Universidade Federal de Ouro Preto (UFOP), Ouro Preto, MG, Brasil.
2Zernike Institute for Advanced Materials and Stratingh Institute for Chemistry,University of Groningen, Nijenborgh
4,9747 AG Groningen, The Netherlands.

RESUMO:

O estudo de moléculas organicas em Ciéncia dos Materiais tem se tornado cada vez
mais importante no desenvolvimento de novos materiais para nanodispositivos.
Complexos derivados de boro como BODIPY e Difluoroboro [3-dicetonato (BF2-[3-
dicetonato) [1] exibem fortes caracteristicas fotofisicas como luminescéncia e
fluorescéncia em solucao e altos coeficientes molares [2]. Eles podem ajudar no

desenvolvimento de células solares, sensores bioldgicos e dispositivos
optoeletronicos [2]. Os estudos sobre suas caracteristicas visam implementar
tecnologias baseadas em compostos organicos. Neste trabalho realizamos a
caracterizacao tedrica de uma familia de moléculas de B-dicetonato de flavanona de
difluroboro chamados 4a-i para determinar as propriedades do estado fundamental
e excitado usando a Teoria do Funcional da Densidade (DFT) [3] e sua extensao
dependente do tempo (TD-DFT) [4] implementada no programa ORCA [5,6] com o
funcional hibrido B3LYP [7,8]. Os calculos realizados consideraram a fase

gasosa e também o modelo de solvatacao CPCM [9] para caracterizar o sistema sob
os efeitos de diferentes solventes implicitos. De acordo com dados experimentais,
foi observado um gap de energia na faixa de 2.88-3.07eV para as moléculas 4a a 4i.
Usando a abordagem DFT/B3LYP foi encontrado um gap de energia para as
moléculas de 4a-i de 3.56-3.77eV. Usando o TD-DFT para estimar o gap de energia os
resultados (3.16-3.30eV) estao mais proximos dos valores experimentais do que a
abordagem DFT. Nossos resultados revelam que os grupos substituintes nas
moléculas e os diferentes solventes podem ser usados para modular as
propriedades fotofisicas dos complexos e seu gap de energia.
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Estudo Tedrico Experimental de Nanocamadas de Antimonio
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RESUMO

Novos semicondutores 2D, como arseneno (As) e antimoneno (Sb), com novas
propriedades e alta estabilidade foram previstos por calculos de primeiros principios.
Utilizando a teoria do funcional da densidade (DFT) demonstrou-se que eles se
tornam semicondutores de gap indireto de 2,49eV e 2,28eV respectivamente, no
limite de monocamada [1]. Neste trabalho serdo apresentados resultados tedricos e
experimentais, sobre camadas de antimdnio, obtidas por esfoliacio mecéanica.
Técnicas de Microscopia de Varredura por Sonda (SPM) foram utilizadas para analisar
os flocos mecanica e eletricamente . Medidas de Microscopia de Forca Elétrica (EFM)
foram utilizadas para detectar variacoes nas respostas a polarizacao dos flocos ao
campo elétrico aplicado pela ponta. Além disso, notamos que a aplicacao simultanea
de campo elétrico e forca, pode levar a cortes nos flocos por simples varredura com a
ponta [2]. Um resultado interessante foi que, além de injetar carga, observamos que
a ponta foi capaz de perfurar o floco com forcas relativamente baixas. Além disso,
investigamos, também usando DFT, a interacao de monocamadas de Sb com
moléculas de dgua, com particular interesse nos efeitos de pressao. Os resultados
tedricos podem ser comparados com experimentos tipicos de SPM.

REFERENCIAS:
1] F. ZAMORA, G. F. ET. AL. RECENT PROCRESS ON ANTIMONENE: A NEW
BIDIMENSIONAL MATERIAL, ADVANCED MATERIALS, 30, 170377,(2018).

2] BARBOZA A.P. M., ET AL. DEFORMATION INDUCEDSEMICONDUCTOR-METAL
TRANSITION IN SINGLE WALL CARBON NANOTUBES PROBED BY ELECTRIC FORCE
MICROSCOPY, PHYSICAL REVIEW LETTERS., 100, 256804. (2008).
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Uma Abordagem Alternativa para Transferir Grafeno usando
Nanocelulose

SOUZA, WFLANDER MARTINS DE1; PAULA, RENATA MARIA DE2,3, ARAUJO, FERNANDO
CABRIEL DA SiLvA2, NEVES, BERNARDO RUEGGER ALMEIDA4, BOAVENTURA K RENATO

VELOSO AMARAL4, JESUS, THIAGCO HENRIQUE RODRIGUES DA5, SILVA, CLAUDIO
LAUDARES PAssoOss, SILVESTRE, [ve2, BARBOZA, ANA PAULA MOREIRA2

1REDEMAT, UNIVERSIDADE FEDERAL DE OURO PRETO (UFOP), OurRO PRETO, MG, BRASIL
2DEPARTAMENTO DE FisicA, UNIVERSIDADE FEDERAL DE OURO PRETO (UFOP), OURO PRETO, MG, BRASIL

3SETOR AGRIMENSURA, INSTITUTO FEDERAL DO SUL DE MINAS (IFSULDEMINAS), INCONFIDENTES, MG, BRASIL
4DEPARTAMENTO DE Fisica, UNIVERSIDADE FEDERAL DE MINAS GERAIS (UFMG) BELO HORIZONTE, MG, BRASIL

S5CENTRO DE TECNOLOGIA EM NANOMATERIAIS E GRAFENO, UNIVERSIDADE FEDERAL DE MINAS GERAIS (UFMQ) BELO
HORIZONTE, MG, BRASIL

RESUMO

Os materiais 2D tém sido objeto de intensa pesquisa nos ultimos anos. Desde a
descoberta do grafeno, em 2004, houve uma intensa pesquisa de suas propriedades
0 que despertou interesse em diferentes areas e aplicacoes. Filmes de grafeno
podem ser produzidos por uma variedade de métodos, que incluem esfoliacao
mecanica [1] ou crescimento epitaxial [2], por exemplo, ambos com vantagens e
desvantagens. Entretanto, o método mais comum usado para produzir grafeno em
orandes areas é através da técnica de deposicao quimica de vapor (CVD) [3]. Nesse
caso, o grafeno CVD precisa ser transferido da folha de cobre para um “substrato
oficial de trabalho” e a qualidade (limpeza) da transferéncia é crucial para obter
amostras que possam ser processadas posteriormente. Os métodos tradicionais de
transferéncia usam, principalmente, PMMA - poli(metacrilato de metila) como
suporte mecanico para o grafeno. Neste trabalho, mostramos resultados
preliminares de uma nova abordagem, na qual usamos um filme de nanocelulose,
como suporte mecanico para o grafeno. A celulose é um polimero abundante,
biodegradavel, barato e compativel com muitos materiais, o que a torna promissora
para substituir o PMMA nesse processamento. Usamos técnicas de Microscopia de
Varredura por Sonda e Espectroscopia Raman para analisar os flocos transferidos.
Os resultados preliminares mostram que este método alternativo pode ser (til em
futuros desenvolvimentos para novas tecnologias de grafeno.
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Andlise de liquidos idnicos usando DFT cldassico, no
contexto de fortes correlacdes em interfaces capacitivas.

BRAGA, Otavio1; COLLA, Thiago2

1Departamento de Fisica, Universidade Federal de Ouro Preto (UFOP), Ouro preto, MG, Brasil
2Departamento de Fisica, Universidade Federal de Ouro Preto (UFOP), Ouro preto, MG, Brasil
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RESUMO

Aplicando os conceitos tedricos de eletromagnetismo, mecanica quantica e fisica
estatistica, podemos confinar teoricamente um liquido idnico em superficies planas.
Nesse contexto de interfaces e liguidos idnicos é possivel aplicar cadeias idnicas
(Oligoméricas ou nao), redes, interacoes, dindmica, relacoes de correlacao,
termodinamica, campo médio, interacao de muitos corpos, enfim, existem grandes
quantidades de modelos que podemos simular e prever comportamentos. Desta
maneira nesse encontro quero trazer um trabalho qualitativo analisando o
comportamento idnico em interfaces capacitivas.

Um conjunto de atomos forma uma molécula e os atomos podem perder e ou
ganhar elétrons, formando fons, os fons podem ser positivos e ou negativos, a
solvatacao influencia o tamanho dessas moléculas, logo a instabilidade é alta, o
estado atual é liguido e ou gasoso, a densidade vai diminuindo ou aumentando a
medida que adentramos no bulk da solucao, como resultado, a blindagem existente
diminuird ou aumentara com a distancia entre as placas e a capacitancia tera
comportamentos similares, as correlacoes eletroestaticas ditam a quantidade de
carga armazenada no bulk, os fons se hidratarao, crescerao em tamanho, terao
efeitos parecidos com coloides, vao se comprimir mas nao podem ocupar um
mesmo espaco, sofrem difusao, os elétrons livres se organizarao, formando pontes,
camadas duplas, estabilizando assim as placas do eletrodo enquanto potencial
elétrico é aplicado, é cadtico, é surpreendente.
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O comportamento dos ifons é muito desconhecido, e a tecnologia em torno de
células de carga, baterias e capacitores é de extrema urgéncia tecnoldgica, usando
um ensemble Grand-Canonical, é possivel comprovar comportamentos de curvas
que chamamos de (bell) e (camel) para diversas teorias, entre elas, Gouy-Chapman,
Poisson-Boltzmann e Poisson-Fermi, DFT Classica, entre outros modelos. Utilizando
de ferramentas matematicas como MSA, FMT, “root finder”, transforadas rapidas de

Fourier, equacoes lineares de segunda ordem é possivel descrever com determinada
precisao o comportamento qualitativo em torno da quantidade de ions.
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Politropas Anisotfropicas Qudnticas

TRINDADE, NADSON?%: VELTEN, HERMANO?
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RESUMO

A mecanica quantica de De Broglie-Bohm estabelecer uma conexao entre a
Mecanica Quantica nao Relativistica com o movimento de uma particula em
Dindmica dos Fluidos. Sabemos que para um fluido que obedece ao principio de
Pascal (tensoes principais iguais), pressao é tida como isotropica. Mas devido a
orande diversidade de eventos fisicos que dao origem a anisotropia, esse desvio de
isotropia local pode acontecer tanto em regimes de baixa densidade com em alta
densidade. Neste trabalho iremos falar a respeito de um objeto que estamos
construindo chamado de Politropas Anisotropica Quantica que possui uma
configuracao possivelmente nova e nos permitira estudar suas propriedades fisicas.

REFERENCIAS:

[1] G. ABELLAN, ERNESTO FUENMAYOR DI PRISCO, AND L. HERRERA. THE DOUBLE
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2020.

2] L. HERRERA AND W BARRETO. GENERAL RELATIVISTIC POLYTROPES FOR ANISOTROPIC
MATTER: THE GENERAL FORMALISM AND APPLICATIONS. PHYsSICAL ReViEw D,
88(8):084022, 2013.

3] SELCUK ,S BAYIN. ANISOTROPIC FLUID SPHERES IN GENERAL RELATIVITY. PHYSICAL
REVIEW D, 26(6):1262,1982.

4] L. HERRERA AND W. BARRETO. NEWTONIAN POLYTROPES FOR ANISOTROPIC MATTER:

GENERAL FRAMEWORK AND APPLICATIONS. PHYS. REV. D, 87:087303, APR 2013.

5] JEREMY HEYL, MATTHEW W CHOPTUIK, AND DAVID SHINKARUK. MODIFIED
SCHRODINGER-POISSON EQUATION: QUANTUM POLYTROPES. PHYSICAL REVIEW D,
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Estudo de Superficies Superhidrofébicas por Microscopia de Varredura
por Sonda. Aplicagdes na Caracterizacdo de Nanomateriais 2D

SILVA Gisele1: VIANA, Guilherme2: SOARES, Rafael3: NEVES Bernardo3: PINTO,

Elisangelaz; PRADO, Mariana

'Departamento de Fisica, Universidade Federal de Ouro Preto (UFOP), Ouro Preto, MG, Brasil
“Campus Ouro Preto, Instituto Federal de Minas Gerais (IFMG), Ouro Preto, MG, Brasil
*Departamento de Fisica, Universidade Federal de Minas Gerais (UFMG), Belo Horizonte, MG, Brasil

RESUMO:

Com a crescente busca e necessidade da sociedade por novas tecnologias, a
natureza com sua capacidade adaptativa tornou-se uma fonte de inspiracao para o
desenvolvimento de novos materiais, a biomimética. Ha seres vivos que
desenvolveram estruturas autolimpantes que repelem a agua [1], as superficies

superhidrofébicas. A folha de [6tus (Nelumbo nucifera) foi uma das primeiras
superficies superhidrofobicas a ser estudada e foi possivel identificar gue as micros e
nanoestruturas da superficie possuem uma importancia crucial para sua
propriedade superhidrofébica.

O valordo angulo de contato da d4gua com uma determinada superficie classifica a
sua molhabilidade [2]. Partindo da importancia desta categorizacao foram
identificados referenciais na literatura que serviram de inspiracao para o
desenvolvimento de um aparato experimental home-made empregado na
investigacao da hidrofobicidade de asas de cigarras e de libélula e amostras feitas
por litografia. Compreendendo a relevancia das estruturas hierarquia para a
propriedade superhidrofébica de algumas superficies, usou-se da técnica de
Microscopia de Forca Atdmica (AFM), que permite obter imagens da topografia da
amostra analisada com altissima resolucao, para o estudo de sua morfologia.
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Apds caracterizacao da morfologia e do angulo de contato da agua com as asas,
pretende-se utiliza-las para producao de superficies poliméricas gue com nanoporos
e nano pilares conforme metodologia proposta por Faria [3]. Essas superficies sao
(iteis para a realizacao de testes mecanicos em nanomateriais bidimensionais pois
permitem que a sonda utilizada na AFM possa realizar testes de aplicacao de forca
nos flocos depositados sobre os poros. Dessa forma, é possivel obter propriedades
mecanicas dos materiais na nanoescala. Os poros obtidos por essa técnica tém
tamanho ideal para a realizacao dos testes nanomecanicos em flocos pequenos,
como os obtidos por esfoliacao em fase liquida.

REFERENCIAS
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SUPERHYDROPHOBIC SURFACES. JOURNAL OF COLLOID AND INTERFACE SCIENCE 402, 1-
18 (2013).
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[3] FARIA, A. M. A. FABRICACAO E CARACTERIZACAO TOPOGRAFICA DE NANOPOROS E
NANOPOSTES DE POLIANILINA OBTIDOS PELA TECNICA DE LITOGRAFIA POR
NANOIMPRESSAO VIA CARIMBO REPLICADOR. DISSERTACAO (MESTRADO EM CIENCIAS —
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Caracterizacdo das Propriedades Mecdnicas da Celulose Utilizando
Dindmica Molecular

RUAS, Bethina R.1; de Oliveira, Alan B.1; MATOS, Matheus]. S.1
1Departamento de Fisica, Universidade Federal de Ouro Preto, UFOP, Ouro
Preto, MG, Brasil

RESUMO

A caracterizacao de materiais 2D (bidimensionais) &€ de suma importancia nao
sé para a ciéncia de materiais, bem como para suas aplicacdes na sociedade. E
de se esperar que, para um material organico, versatil e renovavel como a
celulose, isso nao seria diferente. As aplicacoes conhecidas desse material sao
diversas: é usada na producao de papel, fibras de tecido, comidas veterinarias,
inddstria farmacéutica e de cosméticos, biomedicina, entre outros. Por isso, é
importante estudar suas propriedades fisicas e caracteristicas mecanicas, com
atencao especial para seu médulo de Young e como ele pode influenciar nas
diferentes aplicacoes da celulose, além de sua interacao com materiais 2D,
como grafeno e liguidos, que pode alterar as suas propriedades mecanicas. A
celulose é o polimero mais abundante da natureza. E um polissacarideo de
diferentes estruturas cristalinas I-a, -3, Il e Ill. Sendo assim, o projeto em
questao visa estudar, utilizando dinamica molecular (DM) classica e por meio
do programa LAMMPS [1], as propriedades mecanicas da celulose analisando,
principalmente, como o mdédulo de Young se relaciona com sua estrutura.
Escolheu-se a celulose do tipo -3, e uma superficie que fica exposta como na
madeira. As geometrias foram geradas pelo programa Cellulose-Builder [2]. As
simulacoes de DM foram realizadas no ensemble NVT e NPT, usando o

algoritmo de Verlet com um timestep de 0.001 fs.
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RESUMO

O interesse crescente pelo desenvolvimento sustentavel tem aumentado a busca por
matérias primas naturais, alternativas, para o desenvolvimento de materiais
tecnoldgicos de alto valor agregado [1-5]. Esse é o caso, por exemplo, do uso de fibras
vegetais como elemento ativo em dispositivos eletronicos. Contudo, ainda ha poucas
evidéncias da aplicacao de tais fibras nessa area. Este trabalho tem por objetivo
empregar a fibra de Janalba (Calotropis Procera) recoberta com polianilina (PANI)
como elemento ativo de sensoriamento de gas de amoénia. Para atingir esse objetivo
estd sendo realizada a deposicao da PANI via polimerizacao in situ nas fibras de
Janalba, virgens e tratadas fisica e/ou quimicamente, formando, assim, o composito
FV]s/PANI. As fibras recobertas estao sendo caracterizadas por microscopia éptica,
espectroscopia no infravermelho (FTIR), molhabilidade, ensaios de adesao do filme
polimérico e de resisténcia mecanica das fibras. Os resultados mostram que os
tratamentos com acetona e alcool a quente, com agua régia diluida e pelo método
RCA promovem alteracoes na superficie das fibras proporcionando, assim, a
deposicao de uma camada polimérica homogénea e aderida mais fortemente a fibra
em comparacao com a deposicao no material nao tratado.
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Por outro lado, os tratamentos quimicos aumentaram significativamente a
fragilidade das fibras, com a remocao/degradacao de moléculas de celulose,

nemicelulose e lignina, conforme resultados de FTIR. Além disso, tais resultados
apontam a remocao das ceras vegetais, justificando a melhora da deposicao e
adesao do filme polimérico. Os testes de microscopia e molhabilidade confirmaram
a modificacao das superficies externas e internas pela PANI, e as medidas elétricas
realizadas na auséncia e presenca do gas amonia confirmaram a aplicabilidade dos
compodsitos no sensoriamento desse gas. Até o momento, foi possivel adsorver a
superficie das fibras com PANI, obtendo, microtubos ocos com superficie externa
condutora, sensiveis ao gas amonia.
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RESUMO

Teorias alternativas da gravitacao que preveem um acoplamento gravitacional
variavel sao bastante comuns. No entanto, nao existe contrapartida para essa
propriedade na gravitacao newtoniana. Recentemente, foi proposto um modelo
newtoniano para a gravitacao baseado na lagrangiana da teoria de Brans-Dicke, o
gue nos permite obter, ao invés de uma constante gravitacional G, uma variavel
dependente de um campo escalar. Neste trabalho, mostraremos que o referido
modelo introduz um termo de correcao na forca gravitacional newtoniana e
utilizaremos os dados observacionais do avanco do periélio orbital de Merclrio par
vincular o Unico parametro livre existente na teoria.
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RESUMO

Os sistemas de desinfeccao por luz ultravioleta (UV) tém sido cada vez mais
utilizados em ambientes de sallde para minimizar a transmissao de patégenos e
prevenir, assim, infeccoes associadas ao ambiente hospitalar. Estudos recentes
relatam que a radiacao UVC em 222 nm tem se mostrado uma alternativa de baixo
custo para, por exemplo, inativacao de virus em ambientes cirlrgicos, tais como 0s
virus da influenza H1N1 e do SARS-CoV-2. Por se tratar de uma tecnologia de
empregabilidade relativamente nova, faz-se necessario, portanto, o
desenvolvimento de sistemas, tais como dosimetros, para monitorar e,
conseguentemente, garantir os processos de radiacao UVC de forma eficiente e
segura. Neste trabalho sao apresentados o desenvolvimento e a caracterizacao otica
de um novo dosimetro colorimétrico flexivel e polimérico para monitoramento da
radiacao UVC na regiao de 222 nm. Para tanto, foram utilizados o papel como
substrato flexivel, que absorve a radiacao UVC com emissao na faixa de 400-550 nm
(pico 450 nm), recoberto, por sua vez, com uma ou mais camadas de poli(2-
metoxi,5-etil(2hexiloxi)p-fenilenovinileno) (MEH-PPV), um polimero luminescente
sensivel a radiacao visivel, que absorve na faixa de 400-500 nm (pico 500 nm), e
apresenta emissao na faixa do laranja-vermelho 500-750 nm (pico 600 nm).



30

Os resultados prévios mostram que 6 dosimetro fabricados apresenta mudanca de
cor do vermelho ao branco, enquanto sua emissao cai do vermelho ao amarelo e,
finalmente, azul claro a medida que o sistema é exposto a UVC. A alteracao na
escala vermelho-amarelo-branco selo laranja é caracteristica do processo de
fotodegradacao do MEH-PPV excitado pela emissao do papel. Ja a cor final em azul
claro é caracteristica da emissao do papel. A velocidade de tais mudancas é
inversamente proporcional ao nimero de camadas de MEH-PPV, e diretamente
proporcional a radiancia utilizada. Tais resultados sdao promissores para o
desenvolvimento de dosimetros com tempo de resposta (ou dose administrada)
especifico para uma dada aplicacao tecnoldgica, cujo monitoramento da radiancia,
ou dose administrada de radiacao, é relevante. Como préximos passos pretende-se
estabelecer os mecanismos que levam as mudancas de cor e emissao do dosimetro,
bem como o desenvolvimento do design e do acompanhamento do tempo de

resposta desse dispositivo como funcao da dose administrada de UVC em 222 nm.
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