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Resumo: O avango tecnoldgico possibilita a realizacio de um trabalho em prol do planeta e da humanidade. O
estudo de nanoestruturas foi possivel a partir do desenvolvimento de instrumentos e microscopios de varredura para
trabalhar nessas pequenas escalas e, também, no aperfeicoamento de ferramentas de simula¢ées computacionais. As
nanoestruturas, especificamente, nanoctristais ou nanoparticulas do grupo II — VI, como por exemplo CdSe, CdTe e
CdS, e os elementos do grupo IIT -V, como InP e InAs sio bons candidatos para serem trabalhados em células solares,
devido as suas propriedades. Essas estruturas serdo trabalhadas com o cédigo computacional VASP (Kresse; Marsman;
Furthmiller, 2009). Esse pacote computacional executa calculos de primeiros principios, baseados na DFT (Teoria
do Funcional da Densidade). No presente trabalho, o uso de ferramentas de IA (Semantic Scholar) foram utilizadas
para a selecdo da literatura complementar adequada e, ainda, serdo exploradas no processo de organizaciao (Papers)
e entrega de dados (a¢Ses junto do Power BI). A ferramenta de IA utilizada facilitou o processo de levantamento
bibliografico complementar inicial, e continuara auxiliando nas préximas etapas da pesquisa, nas etapas de organizacio
e apresentacido de dados, trazendo agilidade ao trabalho. Dessa forma, a entrega dos resultados finais sera entregue em
um periodo menor. A criacdo e utilizacdo de células fotovoltaicas seriam boas alternativas para as comunidades em
relagao a producio de energia limpa. A humanidade necessita de producdo de energia limpa de baixo custo, acessivel
a populacdo de forma geral, e para isso, se faz necessaria a reducio de custos dos sistemas fotovoltaicos. Essa reducio
de custo gera competitividade no que se refere ao mercado, o que é benéfico pois esse tipo de energia chegaria mais
rapidamente aos grupos que nao tem acesso a mesma. O homem precisa pensar o futuro, o seu futuro proximo e o de
suas geracoes. Para se viver no planeta Terra sio necessarias condi¢des minimas, e infelizmente problemas relacionados
a poluicio prejudicam drasticamente o nosso planeta e seus habitantes. O presente trabalho trara um estudo completo
de Fisica de primeiros principios de novas estruturas para aplicacio em células solares, visando a diminui¢io de custo
na producido de energia limpa, pensando na sustentabilidade, competitividade e na acdo humana positiva.

Palavras-chave: Energia Limpa; Inteligéncia Artificial; Fisica; Teoria do Funcional da Densidade; Ontopsicologia.
1. INTRODUCAO

O avang¢o experimental das ultimas décadas foi o grande responsavel pelo surgimento do
estudo de materiais na escala nanométrica, 10-9 m (Kroto, 1985). A evolugio experimental tornou
possivel o desenvolvimento de varias técnicas de manipulacdo e analise de nanoestruturas, ou
seja, aplicagoes em tecnologias que anteriormente eram desconhecidas. O interesse e atividade em
torno dos nanomateriais ocorre porque as propriedades dos materiais se alteram a medida que suas
dimensoes sao reduzidas, sendo a Nanociéncia a ciéncia responsavel pelo estudo de sistemas que
apresentam ao menos uma de suas dimensoes espaciais na escala nanométrica (Feynman, 1959),
a medida que a Nanotecnologia faz o uso das propriedades particulares destas nanoestruturas
em aplicagdes tecnologicas (Melo; Pimenta, 2004; Drexler, 1986). Os estudos de nanomateriais
tém como base a Mecanica Quantica (Duran; Mattoso; Morais, 2000), que ¢é a teoria capaz de
descrever as propriedades fisicas e quimicas de nanomateriais. O grafeno e filmes finos, exemplos
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de nanomateriais, apresentam somente uma de suas dimensdes na escala nanométrica, enquanto
que nanotubos e nanofios t¢ém duas de suas dimensdes reduzidas a essa escala.

Os pontos quanticos (quantum dots) tém suas trés dimensoes reduzidas a nanometros, nanoes-
truturas que serdo investigadas nesse projeto de pesquisa. Através da redu¢ao das dimensoes dos mate-
riais, fazendo com que atinjam a escala nanométrica, estes passam a apresentar efeitos de confinamento
quantico e de superficie que tornam-se significativos e alteram as propriedades dos materiais.

E extremamente dificil trabalhar com um sistema na escala nanométrica. O avanco experi-
mental, atrelado a teoria, possibilitou a investigacdo de nanoestruturas. Existe uma complexidade
envolvida na predi¢iao das propriedades de sistemas nanométricos, a variedade de possibilidades
estruturais desses nanomateriais e os inimeros tamanhos que estes sistemas podem exibir torna o
estudo dos mesmos uma fonte quase inesgotavel para aplicabilidades especificas.

Inimeras técnicas experimentais permitem analisar e manipular materiais, em conformidade
com Toma (apud Conselho em revista, 2008, p.14) é possivel e eficiente trabalhar experimental-
mente na escala atomica, através da microscopia eletronica de varredura e de transmissao, pingas
opticas, microscopia Raman confocal e ressonancia plasmonica de superficie.

Através desse estudo pretende-se realizar uma investigagao tedrica e um estudo sobre pontos
quanticos (bulk) através de simulagoes computacionais, utilizando o cédigo computacional VASP, vi-
sando a aplicabilidade no processo de desenvolvimento de dispositivos optoeletronicos e fotovoltaicos.

Serao realizados calculos de primeiros principios, como implementados no cédigo compu-
tacional VASP (Vienna Abnitio Simulation Package) (Kresse; Furthmiiller, 1996), o qual resolve as
equagoes de Kohn-Sham (Kohn; Sham, 1965), dentro da Teoria do Funcional da Densidade (DFT).

O objetivo deste trabalho é caracterizar eletronicamente o bulk de pontos quanticos — quantum
dots —, através de calculos de primeiros principios, dentro da teoria do funcional da densidade (DFT), a
fim de possibilitar a aplicabilidade desses pontos quanticos na producao de células solares, ou seja, energia
limpa, apresentando uma possibilidade de geragao de energia limpa, mais eficiente e de custo viavel. E,
também, uma possibilidade da humanidade trabalhar a sustentabilidade (Wazlawick, 2023) e pensar o
futuro com criticidade, atenta a todos os problemas da nossa gera¢ao que irao prejudicar diretamente as
geragoes futuras. Segundo Meneghetti (2015), “A intencionalidade, enquanto se faz informacao, torna-se
vontade”. Se faz necessario trabalhar tipos de energia que nao causem impacto ambiental.

2. FUNDAMENTACAO TEORICA

O presente trabalho aborda o estudo de Fisica, em especifico Fisica Quantica. A Fisica Quantica
traz o embasamento para o mundo que nao enxergamos a olho nu. A escolha foi realizar um estudo
sobre nanoestruturas, estruturas na escala nanométrica (10-9) (Berwanger et al, 2020), através de
simula¢do computacional, estudo de fisica tedrica. Essas nanoestruturas apresentam aplicabilidade no
estudo e criacao de células solares, ou seja, na producio de energia limpa (energia sustentavel).

Tratando-se de pontos quanticos, o interesse encontra-se em nanoctistais ou nanoparticulas do
grupo II — VI, como por exemplo CdSe, CdTe e CdS, bem como sobre os elementos do grupo III -V,
como InP e InAs. Esses materiais, no geral, apresentam caracteristicas interessantes para a aplicacao
proposta porque apresentam elevada absorg¢do, ou seja, uma propriedade tecnologicamente significati-
va para aplicagGes em areas como a eletronica e fotonica. O material InP (Berwanger et al, 2016), por
exemplo, enquanto nanofio, mostra-se promissor para aplicagdes em nanofotonica (Duan et al, 2001;
Takahashi et al,, 2010). Uma vez que apresenta gap de energia direto e sua fase cristalina macroscopica
apresenta propriedades opticas interessantes. Gradet (2009), analisou as propriedades 6pticas de nano-
fios de InP através do método VLS (Vapor - Liquido - Sélido) no sistema CBE (Chemical Beam Epita-
xy), que utiliza a técnica de micro-fotoluminescéncia.

A humanidade esta em constante busca por uma producao eficiente de energia limpa a partir
de uma fonte renovavel de origem abundante devido ao fato de que a vida na sociedade moderna
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em paises desenvolvidos requer um aporte grande de energia. A ampliacao deste padrao de vida para
paises em desenvolvimento ou mesmo o suporte energético de paises desenvolvidos frente as novas
tecnologias demanda um acréscimo consideravel na oferta de energia. Sera necessario que a socieda-
de moderna altere o seu modo de vida, a melhoria da qualidade de vida da populagio mundial tera
necessariamente que passar pela solucdo do problema de fornecimento de energia numa quantidade
suficiente para o desenvolvimento das diferentes populagdes do globo terrestre. O enfrentamento do
problema de fornecimento de energia global, juntamente com a necessidade de redugao de emissao
de CO2 na atmosfera traz, naturalmente, a demanda por fontes de energia renovaveis e nao poluentes.
Dentre as fontes de energia renovaveis nao poluentes, a energia solar ganha destaque pela abundancia
de oferta e pela quase auséncia de efeitos poluentes subsidiarios. A energia solar incidente sobre a
Terra ¢ suficiente para suprir toda a demanda energética da populaciao global. Um aproveitamento da
energia proveniente da irradiagao solar sobre a superficie terrestre de forma eficiente ¢, portanto, um
desafio dos mais importantes para a ciéncia e tecnologias atuais.

A captacdo e transformagao direta da energia solar em energia elétrica, chamada de energia
fotovoltaica, ¢ um dos processos mais promissores e ja encontra aplica¢ao pratica bastante ampla
via painéis solares a base de silicio e outros materiais. Algumas dificuldades associadas aos painéis
solares sio que seu processo de fabricagao gera residuos que, se nao tratados, podem causar efeitos
nocivos ao ambiente e a populagao. Além disso, estes painéis solares (Portal: Energy Informative,
2020) perdem cerca de 0,5% por ano da sua capacidade de gerar energia. Para esse processo sao ne-
cessarios materiais que absorvam a energia de radiagdo solar e que promovam os processos subse-
quentes. No caso da geragao fotovoltaica de eletricidade ¢ necessario ter um material semicondutor
que absorva a energia solar incidente com grande eficiéncia e na extensa faixa de frequéncias (ou
comprimentos de onda) emitida pelo sol.

Através desse projeto serao explorados novos sistemas de catalise (Berwanger et al, 2020), a
partir da investigacao das propriedades eletronicas dos nanocristais, pontos quanticos, dos elemen-
tos/materiais mencionados anteriormente, com a finalidade de utiliza-los na produc¢ao de energia
solar, ou seja, produzir energia limpa, trabalhar com o mercado competitivo, mas visando a susten-
tabilidade e mostrando a evolu¢ao do olhar humano sobre o planeta no qual vive.

3. METODO CIENTIFICO

No que tange a pratica sobre a fisica do projeto em questdo, trabalhar com um sistema de
elétrons interagentes, ou seja, um problema de muitos corpos ¢ algo complexo. Isto torna-se possivel
devido a técnicas que utilizam varias formas de aproximacao. Para a realizagao dos calculos ab initio
do presente projeto de pesquisa sera utilizado o coédigo computacional VASP (Kresse, Marsman,
Furthmiiller, 2009). Esse pacote computacional executa calculos de primeiros principios, baseados na
DFT (Teoria do Funcional da Densidade).

Inicialmente foi realizada uma pesquisa bibliografica objetivando o aprofundamento do co-
nhecimento sobre nanoparticulas ou nanocristais que sao os objetos de estudo dessa pesquisa:
pontos quanticos, incluindo os elementos que sio mais interessantes para esse tipo de investigacao,
elementos com fotoestabilidade, que ja foram objetos de muitos estudos em outras formas nano-
estruturadas. Para a realizacao dos testes sera necessario a criagao das estruturas, que serao feitas
utilizando a Linguagem de Programacio Fortran 95, linguagem comumente utilizada pela comuni-
dade da Fisica tedrica que estuda estrutura eletronica de materiais. O proximo passo serdo os testes,
utilizando o coédigo computacional VASP, para a realizagao de analise do bulk dessas estruturas.
Tratando-se de pontos quanticos, o interesse encontra-se em nanocristais ou nanoparticulas do
grupo II — VI, como por exemplo CdSe, CdTe e CdS, bem como sobre os elementos do grupo 111
—V, como InP e InAs. Apds encontrada a estabilidade e realizada a analise da estrutura eletronica
o objetivo sera fazer uma parceria com laboratérios experimentais, com a finalidade de comparar e
enriquecer resultados, sempre visando uma aplicagdo tecnoldgica, que nesse caso, a priori, sera na
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criagao de dispositivos optoeletronicos e fotovoltaicos. Esse projeto de pesquisa visa uma aplica-
bilidade na produgdo de energia limpa, energia com poucos subsidios, em grande escala e de preco
acessivel a populagao, o que é mais dificil quando trata-se de células solares.

Através da evolugao tecnologica e do surgimento da Inteligéncia Artificial (IA) (McCarthy,
1950; Era do renascimento da IA (1990), e de ferramentas de IA que oportunizam a aceleragao e
processos de pesquisa e analise de dados, estudos e entregas de resultados ficaram mais rapidos
no que se refere a estruturas complexas em escalas pequenas, ou seja, trabalhar com estruturas do
mundo quantico (Meneghetti, 2015) leva menos tempo do que ha alguns anos atras. Para o levan-
tamento bibliografico complementar, um passo que foi retratado anteriormente, foi utilizada a
ferramenta Semantic Scholar, criada no Allen Institute tor Artificial Intelligence em 2015.

A tecnologia proporcionou o avango experimental, bem como a criagao de ferramentas de
Inteligencia Artificial (IA) trouxe rapidez para a analise de dados e para a entrega de resultados de
trabalhos académicos. A TA nao auxilia somente na area de business intelligence de empresas, area
na qual a mesma se mostra relevante e as contribui¢ées sio consideradas extremamente importan-
tes. As ferramentas de IA auxiliam pesquisadores de todas as areas da academia (Figueiredo, 2023),
seja no momento do levantamento da literatura, seja no método, na analise de dados ou no formato
da entrega de resultados de um determinado trabalho académico. Varias ferramentas de IA foram
desenvolvidas nos ultimos meses, essas trazem agilidade no processo de selecionar dados adequa-
dos, reduzindo o tempo de pesquisa. F necessario que as ferramentas sejam utilizadas de forma
adequada, sensata e inteligente. A capacidade humana nao ¢ substituida, mesmo porque os dados
que serao consultados e as ferramentas de IA foram criados pelo homem.

A ferramenta denominada Papers sera utilizada na continuidade do projeto para a centra-
lizagdo de materiais sobre o tema, possibilitando a comparacao da pesquisa com trabalhos rela-
cionados que possam surgir no decorrer do processo. A plataforma Papers permite aos usuarios
organizar e compartilhar materiais académicos.

Ap6s a coleta total de dados, obtidos através de simulagées computacionais, calculos e pri-
meiros principios, os dados serdo trabalhados e apresentados utilizando a ferramenta Power BI,
criada pela Microsoft em 2015. A configuragao, tabelas e graficos confeccionados nessa ferramen-
ta, utilizada pela comunidade de Ciéncia de Dados, sdo de alto nivel, por isso a escolha da ferra-
menta. A autora do projeto ja possui certificagdo para utiliza-la.

No presente trabalho, o uso de ferramentas de IA foram utilizadas para a selegao da literatura
complementar adequada e, ainda, serdo trabalhadas no processo de organizacao e entrega de dados.

4. RESULTADOS E DISCUSSAO

Foram realizadas algumas etapas para a realiza¢ao do trabalho.

A primeira etapa foi contemplada e realizada com sucesso.

A revisao bibliografica sobre as estruturas escolhidas foi feita com cuidado, dessa forma essa
etapa esta encerrada. Essas serdo definitivamente as estruturas estudadas: nanocristais ou nanopar-
ticulas do grupo II — VI, como por exemplo CdSe, CdTe e CdS, bem como sobre os elementos do
grupo III -V, como InP e InAs.

A segunda etapa foi contemplada e, da mesma forma, realizada com sucesso.

A criagao das estruturas utilizando a Linguagem de Programagao Fortran 95. Essa etapa
exigiu tempo para que as condi¢oes fossem perfeitas.

A terceira etapa encontra-se em andamento.

A realizacao dos testes de estabilidade de cada estrutura criada. Os testes iniciais sao de extre-
ma importancia para que os resultados do trabalho sejam os esperados. Para isso, serdo realizadas
parcerias com outras instituicdes de pos-graduagao, para a utilizacio de maquinas adequadas para
a realizacao dos mesmos.
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4.1. Préoximos passos

Apbs a verificagao sobre a estabilidade das estruturas criadas, serao realizados os calculos ab
initio. As simulagdes computacionais utilizando o VASP serdao executadas. Esse processo leva um
periodo maior, em torno de seis meses, exige maquina, filas de utilizagao, critérios e ajustes.

Através do levantamento bibliografico sio esperados resultados positivos para a aplicagdo
final. Como perspectiva futura, pretende-se realizar parcerias com fisicos experimentais de outras
institui¢coes de poés-graduagao para a realiza¢ao dos testes experimentais fisicos e, com a consolida-
¢ao dos resultados, parcerias com empresas de energia fotovoltaicas para a aplicagao da pesquisa.
Esse processo vem sendo comum entre universidades e empresas.

Antigamente, o pesquisador se estabelecia unicamente na area académica, mas atualmente sa-
be-se que existem diversas possibilidades. Um pesquisador pode trabalhar em conjunto com uma
empresa, pensando na entrega de um produto, trabalhando além dos atributos da pesquisa, como
por exemplo a visao de competitividade de mercado, pensando em valores e precificagio. Também,
¢ necessario oportunizar energia limpa ao maior nimero de pessoas possiveis, lembrando que o sol é
uma fonte de energia gratuita, logo, a precificagdo em cima da produgao desse tipo de energia precisa
ser menor. Encontrar estruturas que diminuam o custo, e que funcionem como bons catalisadores
no processo do sistema das placas fotovoltaicas ¢ uma 6tima alternativa. Este trabalho apresenta esse
viés, uma integra¢cao num futuro préximo entre academia e empresa(s) de células solares.

Também, a preocupagiao com a humanidade ¢ uma questao a ser trabalhada de forma universal,
e necessaria. O homem precisa realizar uma leitura do seu presente e caminhar para o seu futuro, en-
tendendo o cenario e criando novas estratégias objetivando um futuro em um green planet. O homem
poluiu o meio no qual vive, logo é o homem que precisa realizar agoes pertinentes que viabilizem
oportunidades de melhorias, precisa existir um compromisso com o planeta o qual se habita e com
as proximas geragoes.

5. CONSIDERACOES FINAIS

Através do estudo tedrico de pontos quanticos, dentro dos grupos dos elementos II — VI
e III-V, utilizando calculos de primeiros principios (uma metodologia que ja compreendida e que
apresenta resultados eficientes e que condizem com os resultados experimentais encontrados na li-
teratura), que podera ser trabalhado com a utilizagao dos clusters em parceria com outra institui¢ao
(Uppsala University), pretende-se desenvolver novos dispositivos optoeletronicos e/ou  sistemas
de fotocatalise que possam serem utilizados na produg¢ao de células solares, contribuindo de forma
significativa na geracao de energia limpa.

Esse trabalho apresenta uma solucido no que se refere a eficiéncia de células fotovoltaicas, bem
como, a busca por uma menor precificacao deste produto (competitividade de mercado), para que
mais familias possam utilizar energia limpa, objetivando a sustentabilidade e a acdo positiva do ho-
mem. Esse estudo foi possivel devido a evolugao tecnoldgica, e a entrega sera mais rapida por causa
da utilizagao de ferramentas de Inteligéncia Artificial, para a organizagdo e apresentacao dos dados.

A partir desse projeto € esperado um trabalho futuro entre academia e empresas, mas primei-
ramente, parcerias entre a pesquisadora e fisicos experimentais, de outras instituigdes de pos-gra-
duacdo, interessados em testar as estruturas utilizando seus instrumentos de pesquisa para validar
os resultados encontrados através das simulagdes computacionais.

O projeto de tornar essa pesquisa uma perspectiva para a concepc¢ao de um novo produto
mais economico e sustentavel ¢ ambiciosa, mas ¢ real. Atualmente, inumeros projetos académicos
auxiliam a industria ou empresas, principalmente no que se refere ao desenvolvimento nanotecno-
logico. O avanco nanotecnologico tem acontecido através de estudos de fisicos, quimicos e enge-
nheiros e essas comunidades tém trabalhado juntas para o desenvolvimento de novos produtos e,
também, criacdo de plano de negbcios e novos CNPJs.
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