IDEIAS QUE MUDAM O MUNDO

CIENCIA
DOS MATERIAIS

OS

Com supercomputadores
e equagoes da mecanica
quantica cientistas estao

desenvolvendo novos
materials, atomo por
atomo, antes mesmo de
um experimento

Por Gerbrand Ceder

e Kristin Persson

Em 1878 Thomas Edison se propés a reinventar a iluminacio elétrica. Para desenvol-
ver lampadas pequenas, adequadas para uso interno, ele tinha de encontrar um elemento
de iluminagdo de longa vida, baixo consumo de energia e pouco aquecimento. Guiado em
grande parte pela intuicdo ele comegou a testar milhares de materiais de carbono —
buxos, um género botdnico da familia Buxaceae, casca de coco e pelos de barba de seu
assistente. Apos 14 meses ele patenteou uma limpada que utilizava um filamento de algo-
dao carbonizado. A imprensa anunciou o objeto como “o triunfo do grande inventor em
iluminagéo elétrica”. Mas havia materiais melhores para filamentos. Na virada do século,
outro inventor americano aperfeicoou o filamento de tungsténio usado em lampadas
incandescentes. O fio de algodao de Edison virou histéria.

A ciéncia de materiais, drea que estuda processos de transformacio de matéria em formas
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novas e liteis, percorreu um longo caminho desde os dias de Edison.
A mecénica quantica ofereceu aos cientistas uma compreensao
profunda do comportamento da matéria e, consequentemente,
ampliou a capacidade de planejar pesquisas a partir de analises
tedricas no lugar de suposicoes. Ainda assim, o desenvolvimento de
materiais continua um processo extremamente longo, meticuloso e
caro. Empresas investem bilhGes na criacio de novos materiais, mas
os resultados positivos sio poucos e pontuais. Pesquisadores conce-
bem novas ideias com base na intuicao e experiéncia. Sintetizar e
testar essas hipoteses envolve uma enorme quantidade de tentativas
e erros. A avaliacdo de um tinico material novo pode levar meses e,
na maioria das vezes, o resultado é negativo. Como constatou nosso
colega Thomas Eagar, do Massachusetts Institute of Technology
(MIT), sdo necessarios em média de 15 a 20 anos para que um mate-
rial bem-sucedido tramite dos testes em laboratério para a aplicacio
comercial. Quando a Sony anunciou a comercializacio da bateria de
ions de litio, em 1991, por exemplo, pareceu um avanco sibito e
enorme; na realidade, centenas ou milhares de pesquisadores de
baterias passaram quase duas décadas tropecando e paralisando o
processo de desenvolvimento para chegar a esse ponto.

Ainda assim, a ciéncia de materiais esta proxima de uma revolu-
¢ao. Agora podemos nos valer de um século de progresso em fisica e
computacao para ir além do processo edisoniano. O crescimento
exponencial do poder de processamento dos computadores, aliado
ao trabalho realizado nas décadas de 60 e 70 por Walter Kohn e pelo
falecido John Pople, tornaram possivel o design de novos materiais.
Os dois cientistas desenvolveram solugoes simplificadas, mas exatas,
para as equacdes da mecénica quintica e possibilitaram a sintese de
novos materiais a partir do zero, usando supercomputadores e os
principios bésicos da fisica. A técnica é chamada high-throughput
computational materials design (projeto de materiais por computa-
¢do de alto rendimento) e a ideia é simples: usar supercomputado-
res para estudar virtualmente centenas ou milhares de compostos
quimicos de cadavez, procurando, de forma rapida e eficiente, os
melhores blocos de construcdo para um novo material: um eletrodo
de bateria, uma liga metalica ou um novo tipo de semicondutor.

A maioria dos materiais é constituida de muitos compostos
quimicos [e recebem o nome de compésitos quando suas proprie-
dades diferem das propriedades dos componentes individuais].
Eletrodos de baterias, compésitos bastante complexos, sdo bons
exemplos. Outros sdo muito mais simples, O grafeno, que tem sido
alardeado como o futuro da eletronica, consiste em uma folha de
carbono da espessura de um dtomo. Independentemente da com-
plexidade de um material, uma caracteristica persiste: suas pro-
priedades — densidade, resisténcia (dureza), brilho, condutividade
eletrénica — sio determinadas pelas caracteristicas quinticas dos
atomos de que é feito. Portanto, o primeiro passo no design de alto
rendimento de materiais € virtualmente “criar” novos materiais ao
efetuar milhares de cilculos de mecénica quintica. Um supercom-
putador organiza dtomos virtuais em centenas ou milhares de
estruturas de cristais virtuais. Em seguida, calculamos as proprie-
dades desses compostos virtuais. Qual o aspecto das estruturas de
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cristais? Qual o grau de rigidez (dureza)? Como elas absorvem luz?
O que acontece quando elas sdo deformadas? Elas sdo metais ou
isolantes? Ordenamos ao computador que faga uma triagem em
busca de compostos com propriedades especificas desejaveis e, em
pouco tempo, compostos promissores se destacam. No final do
processo, os dados gerados durante a pesquisa voltam para um
banco de dados que os pesquisadores podem acessar no futuro.

Desde 2011 lideramos uma colaboragio entre pesquisadores
para acelerar a revolu¢ao de materiais impulsionada por computa-
dor. que chamamos o Projeto de Materiais. A meta é construir
bancos de dados gratuitos de livre acesso (open-access databases,
em inglés) com as propriedades fundamentais da termodinimica e
eletronica de todos 0s compostos inorganicos conhecidos. Até o
momento calculamos as propriedades basicas (a disposicio da
estrutura cristalina, se é condutor ou isolante, como ele se compor-
ta com a incidéncia de luz, e assim por diante) de quase todos os
aproximadamente 35 mil materiais inorginicos que sabemos
existir na Natureza. Também calculamos as propriedades de
alguns outros milhares que s6 existem em teoria. Até agora, cerca
de 5 mil cientistas se registraram para acessar o banco de dados
que contém essas informacdes e eles as tém usado para projetar
novos materiais para células solares, baterias e outras tecnologias.

Nao somos os tinicos a seguir essa abordagem. Um consércio
de pesquisadores liderados por Stefano Curtarolo, da Duke Univer-
sity, calculou dezenas de milhares de sistemas de ligas. Suas pes-
quisas podem resultar em carrocerias de carros mais leves e resis-
tentes, vigas estruturais para arranha-céus e revestimentos de
avioes, entre outros. O Quantum Materials Informatics Project
(QMIP), que retine pesquisadores do Laboratério Nacional Argon-
ne, da Stanford University e da Universidade Técnica da Dinamar-
ca, tem utilizado a computagao de alto rendimento para estudar
processos cataliticos em superficies metdlicas, o que é particular-
mente util na pesquisa energética.

Em um futuro muito préximo, cientistas de materiais usario a
computacdo de alto rendimento para projetar quase tudo. Acredi-
tamos que isso levard a tecnologias que remodelario o mundo —
avancos que vao transformar a computagéo, eliminar a poluicio,
gerar abundéncia de energia limpa e melhorar nossas vidas de
maneira praticamente inconcebivel neste momento.

O mundo moderno esté construido sobre o sucesso da ciéncia
dos materiais. O advento do vidro transparente e condutivo levou

EM SINTESE

Materiais criados por engenharia, como diminutos chips
desilicio e vidros de fibra dptica, sustentam o mundo moder-
no. Mas o desenvolvimento de novos materiais envolvey his-
toricamente uma quantidade frustrante e ineficiente de supo-
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sigoes. Versdes simplificadas de equagbes da mecinica
essas equagdes virtualmente testam milhares de materiais de
cada vez, esto efiminando grande parte dessas hipdteses.

~throughput computational materis desin,para desevobver
novas baterias, células solares, células de combustivel, chips
de computadores e outras tecnologias.



ILLUSTRAGAQ POR ARNO GHELFI

0 BASICO

A Diferenca que Faz um
Supercomputador

Falando de modo geral, o método edisoniano de design de materiais consiste em testar tudo o
que se pode imaginar e descartar o que ndo funciona. Com o high-throughput materials design (o
design de alto rendimento de materiais), pesquisadores podem triar rapidamente candidatos in
silico — virtualmente em gigantescos bancos de dados de supercomputagio — economizando
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compostos conhecidos para procurar algo
melhor? Ao refletirmos sobre a questao
percebemos que os tinicos obstéculos reais
eram tempo de computacdo e dinheiro.
Eles ficaram felizes em fornecer as duas
coisas: liberaram USS$ 1 milhao para o
projeto e deram livre acesso a seu centro de
SUpercomputacao a nossa pequena equipe.
Demos o nome de Projeto Alcalino a
essa iniciativa. Examinamos 130 mil com-

tempo e dinheiro e evitando frustragdes. Depois de o computador testar centenas ou milhares
de materiais, e produzir uma lista dos cerca de dez candidatos principais, pesquisadores
comegam a sintetizar amostras fisicas e test-las com métodos laboratoriais convencionais.

Edisoniano
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as telas sensiveis ao toque em nossos smartphones. A razio pela
qual esses aparelhos podem transmitir informacdes ao redor do
mundo & velocidade da luz € que cientistas de materiais encontra-
ram uma forma de produzir vidro livre de impurezas de ions, per-
mitindo a comunicagio por fibras dpticas. Além disso, esses telefo-
nes funcionam um dia inteiro com uma carga de bateria porque
nas décadas de 70 e 80 cientistas de materiais desenvolveram
novos oxidos de litio, ou seja, a base para a bateria de fon-litio.

Foi nosso trabalho com baterias que nos levou ao design de
materiais high-throughput em primeiro lugar. Haviamos passado
nossas carreiras fazendo design computacional de materiais, mas
até uma conversa com executivos da Procter & Gamble (P&G), em
2005, ndo tinhamos pensado sobre os possiveis resultados de um
trabalho sério de computacio nos supercomputadores mais pode-
rosos do mundo. Os executivos da P&G queriam encontrar um
material catédico melhor para as pilhas alcalinas produzidas por
sua divisao Duracell. Eles nos fizeram uma pergunta surpreenden-
te: seria possivel fazer uma triagem computadorizada de todos os
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postos reais e hipotéticos e entregamos a
P&G uma lista de 200 que atendiam aos
critérios que a empresa havia solicitado.
Todos eles eram potencialmente melhores
que a quimica usada por eles na época. A
essa altura estavamos convencidos de que
o design high-throughput de materiais era
o futuro do nosso campo de atividade.
Aumentamos 0 nosso quadro de pessoal,
levantamos recursos e, em 2011, iniciamos
uma colaboracio entre o Massachusetts
Institute of Technology (MIT) e o Lawrence
Berkeley National Laboratory, que chama-
mos inicialmente Projeto Genoma de Ma-
teriais (Materials Genome Project). Desde
entdo, equipes da University of California,
em Berkeley, da Duke University, da Uni-
versity of Wisconsin-Madison, da Universi-
ty of Kentucky, da Universidade Catdlica de
Leuven, na Bélgica, e de outras instituicoes
se uniram ao esfor¢o. E todas elas contri-
buem enviando dados para nosso banco de
dados gratuito e de livre acesso centraliza-
do em Lawrence Berkeley.

Nao demorou e tiramos a palavra
“genoma” do nome do projeto para distin-
gui-lo de uma iniciativa que o Escritorio de
Politica Cientifica e Tecnologica da Casa
Branca estava lan¢ando. Além disso, por
uma questdo de justica, as propriedades de
compostos quimicos nao sao “genes’, eles
nao sao bits de informacoes hereditérias
que fornecem uma sequéncia tinica de dados. Ainda assim, existe
uma relacio direta entre a fungio ou propriedade de um material
e seus descritores fundamentais. Assim como olhos azuis podem
ser correlacionados a determinado gene, a condutividade eletroni-
ca de um material pode ser rastreada de volta as propriedades e
disposicoes dos elementos que o compoem.

Esses tipos de correlagoes sao a base da ciéncia dos materiais.
Um exemplo simples disso: sabemos que € possivel “calibrar”, ou
harmonizar, a cor de minerais ao introduzirmos defeitos direcio-
nados em sua estrutura de cristais. Considere o rubi. Sua tonalida-
de vermelha resulta de uma substitui¢ao acidental de 1% do alumi-
nio no corindon [corindo ou corundum, mineral 4 base de 6xido
de aluminio] do mineral comum (Al,05) por ion de cromo (Crih).
Quando o Cr?** é forcado a entrar nesse ambiente seus estados
eletrdnicos ficam alterados, o que muda a forma como o material
absorve e emite luz. Uma vez identificada a origem — o descritor
fundamental — de uma propriedade (nesse caso, o tom vermelho
do rubi) podemos atingi-la com métodos sintéticos. Ao ajustarmos
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esses defeitos quimicos podemos criar novos rubis sintéticos com
cores perfeitamente harmonizadas.

As equacdes da mecanica quéntica podem nos dizer como fazer
esse “ajuste” —, que elementos usar e como organiza-los. Mas as
equagoes sao tao complexas que s6 podem ser resolvidas por com-
putador. Digamos que vocé queira fazer a triagem de um grupo de
centenas de compostos para saber quais tém as propriedades
desejadas. Resolver essas equagdes envolve uma quantidade incri-
vel de poder de computacio. Até recentemente isso era impossivel,
razao pela qual uma parte tio grande da ciéncia dos materiais
historicamente procedeu pelo método de tentativa e erro. Agora,
com o poder de computacdo, podemos aproveitar o pleno poten-
cial preditivo da mecénica quéntica.

Suponha que estejamos pesquisando materiais termoelétricos,
que geram uma corrente elétrica quando submetidos a uma grande
variacdo de temperatura. (O inverso também é verdadeiro: um mate-
rial termoelétrico pode manter uma diferenca de temperatura se
vocé passar uma corrente através dele; pense em um resfriamento
instantineo.) A sociedade desperdica uma quantidade enorme de
calor pela combustio, do processamento industrial e da refrigeracio.
Se tivéssemos materiais termoelétricos eficientes, baratos e estaveis,
poderiamos captar esse calor e reutilizi-lo como energia elétrica.
Dispositivos termoelétricos poderiam transformar calor industrial
descartado em eletricidade para alimentar fibricas. O calor de esca-
pamentos de automéveis poderia alimentar a eletronica nos painéis
dos vefculos. A termoeletricidade também poderia fornecer refrige-
radores em estado sélido capazes de proporcionar resfriamento sob
demanda: pequenos dispositivos que integrarfamos em nossas
roupas que, com o simples acionar de um interruptor nos refrescas-
sem, sem a necessidade de ventiladores ou compressores.

Um dos melhores compostos termoelétricos que conhecemos é
o telureto de chumbo, que é excessivamente toxico e caro para ser
utilizado comercialmente. Suponha que vocé seja um pesquisador e
estd procurando um material termoelétrico melhor, Sem acompu-
tacao de alto rendimento o processo seria assim: vocé comecaria
procurando compostos conhecidos que, como o telureto de
chumbo, tém um elevado coeficiente Seebeck (medida da diferencga
de potencial em funcfio da variacio de temperatura), mas que, ao
contrério de telureto de chumbo, néo sao feitos de elementos raros,
toxicos ou caros. Vocé se debrugaria sobre tabelas e compararia
nimeros. Se tivesse sorte, encontraria alguns compostos quimicos
candidatos que, em teoria, poderiam funcionar. Entio vocé produ-
ziria esses compostos em um laboratério. Sintetizar materiais fisi-
camente & um trabalho caro, demorado e dificil. Em geral, ao come-
car vocé nem ao menos tem ideia se o novo material ser estavel. Se
for, vocé s6 podera medir suas propriedades depois de ter sintetiza-
do o composto e de repetir o processo até obter uma amostra bas-
tante pura. Esse processo pode levar meses para cada composto.

Nossa capacidade de acessar, procurar, triar e comparar dados
de materiais de forma automatizada estd em sua infincia. O que
ela podera produzir? Arriscamos alguns palpites.

Muitas tecnologias promissoras de energia limpa estao apenas
aguardando que materiais avancados se tornem vidveis. Compostos
fotocataliticos, como o dioxido de titénio, podem ser usados para
fazer com que a luz solar clive as moléculas de dgua em oxigénio e
hidrogénio, que entdo podem ser transformados em combustiveis
liquidos. Outros fotocatalisadores podem promover transformacoes
do di6xido de carbono. O objetivo, aqui, & chegar a uma “folha vege-
tal artificial” capaz de transformar luz solar e ar em combustiveis
liquidos artificiais parecidos com metanol que poderiamos queimar
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em carros e avides [ver “A Reinvengio da Folha Vegetal”, por Anto-
nio Regalado, Scientific American Brasil, Ed. 102, novembro de
2010]. Pesquisadores do Centro Conjunto para Fotossintese Artifi-
cial, uma unidade de pesquisa do Departamento de Energia dos
Estados Unidos, estio empregando métodos high-throughput em
busca de materiais que possam tornar essa tecnologia vidvel.

E quanto a encontrar novas ligas metlicas para usar nesses
carros e avides? Reduzir o peso de um veiculo em 10% pode melho-
rar sua economia de combustivel de 6% a 8%. A ind(stria america-
na ji injeta bilhoes de délares todos 0s anos em pesquisa e desen-
volvimento para a produgio de metais e ligas metalicas. O design
de materiais guiado por computador poderia multiplicar esse
investimento. Avancos significativos no desenvolvimento de ligas
de alta resisténcia, leves e recicliveis teriam um impacto enorme
na economia mundial pelo aumento da eficiéncia energética em
transporte e construcao.

A computagio é outro campo que necessita de materiais trans-
formadores. Recentemente vimos muitas previsdes sérias de que
estamos nos aproximando do fim da Lei de Moore, segundo a qual
o0 poder de computagéo dobra aproximadamente a cada dois anos.
Sabemos ha muito tempo que o silicio ndo é o melhor semicondu-
tor. Por acaso, ele ¢ abundante ¢ bem compreendido. O que pode-
ria funcionar melhor? O segredo é encontrar materiais que podem
mudar rapidamente de condico de condutores para a de isolan-
tes. Uma equipe da University of California, Los Angeles (UCLA),
produziu transistores extremamente rapidos de grafeno. Paralela-
mente, um grupo da Stanford University informou ser capaz de
acionar o interruptor elétrico liga/desliga em magnetita em um
trilionésimo de segundo — milhares de vezes mais rapido que os
transistores em uso atualmente. O high-throughput materials
design nos permitira verificar todas essas possibilidades.

Alista € muito mais longa. Pesquisadores estdo usando o design
computacional de materiais para desenvolver novos supercondu-
tores, catalisadores e materiais cintiladores. Todos os trés transfor-
mariam a tecnologia da informago, a captura e o sequestro de
carbono, e a deteccio de materiais nucleares.

Materiais resultantes do design computadorizado de alto rendi-
mento também poderiam permitir avancos dificeis de imaginar.
Talvez pudéssemos inventar um novo combustivel liquido baseado
em silicio, em vez de carbono, que forneceria mais energia que a
gasolina e produziria subprodutos ambientalmente benéficos,
como areia e 4gua. As pessoas tém falado sobre a ideia h décadas,
mas ninguém descobriu uma formula vidvel. O design de materiais
de alto rendimento poderia, pelo menos nos dizer se isso é possivel,
ou se devemos concentrar nossos esforcos em outro lugar.

E por isso tudo que acreditamos estar entrando em uma era
dourada do design de materiais. O capacidade massiva de compu-
tacdo deu aos humanos o maior poder de transformar matéria
bruta em tecnologias titeis que j4 tiveram até agora. Isso também é
positivo. Para nos ajudar a lidar com os desafios de um planeta
cada vez mais quente e populoso, essa era dourada nio poderia ser
mais bem-vinda que agora. ®
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