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orial

A histéria do magnetismo remonta a milhares de anos e
envolveu a pesquisa e a compreensao gradual dos fené-
menos magnéticos e das propriedades magnéticas dos
materiais. Desde a descoberta da magnetite pelos anti-
gos gregos e chineses, os materiais magnéticos tém-se
revelado muito interessantes para utilizacao em diversas
atividades humanas. Quem néo conhece a bussola mag-
nética, tdo usada desde tempos imemoriais em sistemas
de navegagao?

Atualmente os materiais magnéticos sdo muito impor-
tantes numa vasta gama de aplicacbes com impacto
no nosso dia-a-dia, nomeadamente, em memorias de
computador, motores elétricos, sistemas de navegacao,
cartdes de identificacdo, sistemas de seguranca ou em
instrumentacdo médica, como ressonancia magnética
nuclear ou magneto-encefalografia, entre outras. Dada a
sua importancia para a sociedade e a vasta gama de apli-
cacoes envolvidas, sdo feitos esforcos permanentes para
0 desenvolvimento de novos compostos e novas classes
de materiais magnéticos que permitam melhorar e vencer
as limitacdes dos atualmente existentes. E, nesse ambito
que surgem os novos materiais magnéticos baseados em
compostos moleculares. Eles abrem a possibilidade de
promover a miniaturizacdo dos componentes dos dispo-
sitivos de memodria, de modo a aumentar a capacidade
de armazenamento de informacédo. No artigo dedicado
ao magnetismo molecular apresentado neste numero,
s&o discutidos os compostos, as suas propriedades e
0S avancos recentes no estudo destes materiais. E dado
também énfase a sua aplicacao em dispositivos de me-
moria.

Novos tempos trazem também novas tecnologias, no-
vos desafios e novas oportunidades, que tém o poten-
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1. Introducéao

O magnetismo é um fendmeno fisico definido como a for-
¢a de atracéo ou repulsdo de um material devido ao ar-
ranjo de seus atomos, particularmente dos seus eletroes
(cargas elétricas). Essa forca permite gerar um campo
magnético em torno do material.

A descoberta do magnetismo conduziu a desenvolvimen-
tos substanciais na histdria moderna. Por exemplo, a uti-
lizagdo da bussola permitiu ao ser humano desenvolver
a arte da navegacéo, ao mesmo tempo que revelava um
mundo novo e corajoso. Hoje em dia, os materiais mag-
néticos sao indispensaveis no nosso quotidiano e a sua
aplicacao abrange as mais variadas areas da ciéncia e
da tecnologia. Os magnetos tém uma multiplicidade de
utilizacoes, tais como em dispositivos de armazenamen-
to de dados, de motores elétricos para veiculos automo-
veis, cartdes de crédito/débito/ATM e outros cartdes de
identificacéo, televisdes, dispositivos audio, instrumentos
altamente especializados como ressonancia magnética
médica, equipamento de raios X ou sincrotroes, transpor-
te/gestao de energia (por exemplo, blindagem magnética
para sistemas de linhas de alta tensao), entre muitos ou-
tros." Estes e outros materiais tém um impacto significa-
tivo na nossa economia, tal como revelam os indicadores
economicos recentes. Em 2022, o mercado mundial de
materiais magnéticos aproximou-se das varias dezenas
de milhares de milhdes de ddlares e prevé-se um cresci-
mento a uma taxa de cerca de 7 % por ano.?

Contudo, os materiais magnéticos tradicionais tém apli-
cacdes limitadas pela natureza e propriedades fisicas que
lhes séo inerentes, a maioria dos quais sdo a base de
metais/intermetalicos e de 6xidos metélicos. Este tipo de
materiais condiciona muitas vezes as geometrias e multi-
funcionalidades dos dispositivos onde vao ser utilizados.
Estudos prospetivos mostram que os materiais magnéti-
COs Nao so verao a expansao das suas utilizacdes atuais
como magnetos permanentes, mas serao também cru-
ciais para o desenvolvimento dos chamados "materiais
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inteligentes", ou seja, materiais que possam reunir mais
do que uma funcionalidade, por exemplo, magnetismo e
condutividade elétrica. Atualmente, uma das necessidades
tecnoldgicas mais prementes é encontrar formas mais efi-
cientes de armazenar e processar informacao digital. Uma
projecéo dada pela lei de Moore® afirma que "a velocidade
do processador, ou 0 poder global de processamento dos
computadores duplicard a cada dois anos", o que signifi-
ca que a industria exige a criagdo de dispositivos de me-
moria de maior densidade de forma a nao sé conseguir
acomodar nas unidades centrais de processamento (CPU)
maiores quantidades de memoria cache, como conseguir
continuar a expandir a capacidade de armazenamento das
restantes memadrias de um computador, seja ela do tipo
RAM ou de armazenamento permanente (disco rigido),
bem como a necessidade de desenvolver diferentes for-
mas de processar a informacao, tais como a computagéo
quantica.

Estes requisitos para diminuir as dimensdes dos dispo-
sitivos intensificaram a procura de materiais ao nivel da
nanoescala, mas com comportamento magnético idénti-
€O aos magnetos tradicionais. A abordagem mais utiliza-
da até agora tem sido a top-down, fabricando magnetos
cada vez mais pequenos compostos por metais, ligas
metdlicas ou Oxidos metélicos. No entanto, a capacida-
de de fabricagdo em nanoescala destes magnetos esté a
atingir os seus limites, uma vez que a reducéo do tama-
nho se torna cada vez mais dificil.*

Nas Ultimas décadas, tem havido esforgos de mudar esse
paradigma para uma aproximacao bottom-up de forma a
criar novos materiais magnéticos baseados em moléculas
como maoédulos ou blocos de construcao (building blocks).
Esta abordagem bastante promissora esta diretamente liga-
da ao campo da magnetoquimica, cuja investigagao prin-
cipal reside precisamente na relacao entre as propriedades
magnéticas e quimicas dos materiais de base molecular,>®
combinando os esfor¢os de quimicos organicos e inorgani-
cos, fisicos de estado sdlido e investigadores tedricos.



Estes materiais magnéticos possuem uma grande diversi-
dade na sua composicao e um enorme potencial nas suas
aplicacbes devido a sua natureza que lhes confere nao
s6 propriedades magnéticas uUnicas, como lhes permite
combinar essas propriedades com outras caracteristicas
fisicas. As tendéncias atuais neste campo envolvem uma
abordagem interdisciplinar e centram-se principalmente
em duas classes principais de materiais: nanomagnetos
moleculares e materiais magnéticos multifuncionais. Os
trés principais candidatos com potencial para serem utili-
zados como dispositivos nano (ou nhanoswitch) ou nano-
memodria sao 0s compostos moleculares de transicao de
spin (SCO do inglés, spin crossover), os magnetos de mo-
lécula Unica (SMMs do inglés single molecule magnets) e
0s magnetos de cadeia Unica (SCM do inglés single chain
magnets).”

Neste artigo, ilustraremos os conceitos de dois destes t6-
picos de investigacao, os compostos moleculares SCO e
SMM, ambos com comportamento magnético.

2. Materiais com transicao de spin (SCO)

Um dos exemplos mais atrativos nos materiais molecu-
lares magnéticos sao os compostos com transicdo de
spin. Estes materiais caracterizam-se pela capacidade de
poderem alterar o seu estado de spin total quando esti-
mulados com mudangas na temperatura ou pressao, por
irradiacao eletromagnética ou incorporacao de moléculas
na rede cristalina.®~'% Esta variacdo do estado de spin é
acompanhada pela alteracédo do tamanho das moléculas
que constituem o material assim como de outras altera-
¢des fisicas tais como cor e momentos magnético e die-
létrico. Os materiais que exibem este comportamento sao
complexos de metais de transicdo de geometria octaédri-
ca e onde o ido metalico tem uma configuragao eletronica
entre d* e d” sendo maioritarios os complexos de Fe(ll/lll)
havendo também exemplos de Co(ll/Ill), Mn(lI/lll) e Cr(ll).

A transicao de spin possui um conjunto de caracteristicas

que torna os compostos que a exibem atrativos para um

conjunto alargado de aplicacdes tecnoldgicas tais como:

e A transicao poder ocorrer num intervalo de tempera-
turas alargado entre 80 K-400 K;

e (s compostos manterem as propriedades apés ci-
clos sucessivos;

* Terem um tempo de ativacdo muito curto (na escala

dos nanossegundos), uma vez que a transicao € de
natureza eletronica;

e Terem a capacidade de, mantendo as propriedades
de transicao de spin, serem preparados em diferentes
formatos, tais como cristais liquidos, nanoparticulas
ou filmes finos.

Este conjunto de caracteristicas despertou o interesse na
comunidade cientifica para a utilizagdo destes compos-
tos em areas tecnoldgicas como a eletrénica molecular, a
Optica ndo linear, 0 armazenamento de dados, ecras para
dispositivos eletronicos ou fotomagnetismo. 012

Este conjunto Unico de caracteristicas esta correlaciona-
do com o tipo de alteragdes que ocorrem na populagéo

dos eletrbes de valéncia. Estes eletroes transitam entre
orbitais antiligantes e nao ligantes. Quando a alteragéo
do estado de spin ocorre de um valor mais baixo (deno-
minado de baixo-spin) para um valor mais elevado (de-
nominado de alto-spin) os eletrbes transitam das orbitais
essencialmente nao ligantes para orbitais antiligantes.
Esta transicao implica um enfraquecimento das ligacdes
entre atomos que esta na génese das alteracdes verifi-
cadas nos compostos que exibem este comportamento.
A particularidade que permite que s6 alguns compostos
consigam exibir este comportamento esta no valor da
diferenca energética entre os dois subgrupos de orbitais
nao ligantes e antiligantes, denominado por A, , ser se-
melhante a energia de acoplamento dos spins. Isto pode
ocorrer quando o catidao metalico esta hexacoordenado.
O subgrupo de orbitais degeneradas de menor energia
tog (nomenclatura segundo a Teoria do Campo Ciristalino)
& composto pelas orbitais d,, d,, € d,, enquanto que o
subgrupo de orbitais degeneradas de maior energia €y é
composto pelas orbitais d,z - 2€ d,z (Figura 1).

Figura 1 - Representacao esquematica da variacao da energia das orbi-
tais num campo cristalino octaédrico.

Se 0 valor de A, for muito pequeno, os compostos per-
manecem sempre No estado de alto spin, pois o efeito da
energia de acoplamento dos spins predomina, ao passo
que se este valor for muito elevado, os compostos per-
manecem sempre no estado de baixo spin. Apenas quan-
do esta diferenca energética tem um valor intermédio da
mesma ordem de grandeza da energia térmica é que um
composto pode exibir a transicao de spin. Existem varios
parametros que contribuem para definir o valor de Ay ,
sendo que 0s mais importantes sao 0 metal de transicéo
que compde 0 material, 0 seu estado de oxidagao, o tipo
de moléculas que estao coordenadas ao metal e o tipo
de interacOes intra- e intermoleculares que os diferentes
atomos da molécula conseguem formar.

Tal como foi referido anteriormente, a transicdo de spin
€ acompanhada por um conjunto de modificacbes das
propriedades do material. Nao s6 ocorre a alteragao do
volume de cada molécula (devido a alteracao da popu-
lacdo eletronica nas orbitais antiligantes), mas também
existe a alteracao das propriedades magnéticas, uma vez
que ocorrem a alteragao do estado de spin do composto,
assim como alteracdes na cor e na constante dielétrica do
material.® Todas estas alteracdes podem ser medidas re-
correndo a diferentes técnicas de andlise tais como difra-
¢éo de raio-X de monocristal, medidas de caracterizacao
magnética, espetroscopia de Mdssbauer (para o caso de
composto de Fe) ou espectroscopia de ultravioleta/visivel.
A transicdo pode ocorrer de diferentes maneiras: pode



ocorrer num intervalo de temperaturas bastante curto
(podendo ser chamada de transicao brusca), pode ocor-
rer num intervalo de temperaturas longo (podendo ser
chamada de suave), pode ocorrer de uma s6 vez ou ter
multiplos patamares, pode ser completa ou incompleta
e pode exibir histerese (Figura 2). Estas diferencas estao
relacionadas com a natureza das interagdes que existem
em cada composto e com o tipo de empacotamento cris-
talino da estrutura.
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Figura 2 - Tlustracdo das varias formas da transicao de spin.

O controlo dos diferentes tipos de transicao permite que
estes materiais possam ser usados para um conjunto
muito alargado de diferentes solucdes tecnoldgicas. Para
a utilizacédo das memodrias de armazenamento magnético
0 que se procura sado materiais com multiplos patamares
alargados de transicéo, que permitam numa sé molécula
guardar mais do que um bit de informacao passando do
sistema binario atual, onde se guarda em cada posicao de
memoria 1 ou 0, para sistemas em que em cada posicao
se possa guardar mais do que 2 estados (por exemplo 0,
1 ou 2). Para outras potenciais utilizacdes, como sensores
de gases ou moléculas, 0 que se pretende sao compos-
tos com transigdes bruscas que sejam acompanhadas,
por exemplo, por variagdes de cor acentuada que permi-
tam a construgéo de dispositivos implementando tecno-
logias ja existentes.

Neste momento, parece evidente que o potencial que es-
tes materiais com transi¢ao de spin demonstram no ambi-
to da sua aplicagdo em novas tecnologias é enorme, algo
que justifica o crescente interesse que tém despertado na
comunidade cientifica com o objetivo de definir por um
lado todos os parametros que controlam a transigéo e uti-
lizar essa informagéo para o desenvolvimento inteligente
de materiais que tenham as propriedades desejadas.'®'?

3. Exemplos de aplicacdes de materiais com transi-
¢ao de spin (SCO)

Tal como foi explicado anteriormente, os SCO, devido a
sua natureza, conseguem ao mesmo tempo que modifi-
cam as suas propriedades magnéticas, modificar outras
caracteristicas fisicas o que lhes confere um carater de
multifuncionalidade. Por exemplo, é possivel desenvolver
sensores baseados em materiais com transicao de spin
que detetam a presenca de uma molécula que entra na

sua rede cristalina por esta induzir uma mudanca no seu
estado de spin, que maodifica as suas propriedades opti-
cas como a cor ou o indice de refracdo. A presenca da
molécula alvo pode assim ser detetada através de um sis-
tema foto-sensivel.'

Para além do desenvolvimento de sensores moleculares,
estes compostos ja foram utilizados como sensores de
press&o,'®'® actuadores,'®'” ecras térmicos,!’ em na-
nofoténica,'®'9 eletrénica molecular,?® spintrénica,?"??
como pigmento para impress&o,23 ou memarias de alta
densidade.?*?°

Ao nivel das memodrias de alta densidade, os dispositivos
contruidos com estes materiais magnéticos apresentam
um conjunto muito apelativo de caracteristicas. Poderéo
acumular em cada bit de informagao mais do que a atual
informagéo binaria (tal como explicado anteriormente), o
que levaria a um aumento dramatico da densidade de ar-
mazenamento de dados, ao mesmo tempo que reduziria
0 consumo energético, uma vez que estes materiais tém
0 potencial de ter um menor consumo energético quando
comparados com materiais convencionais, tornando-os
mais ecolégicos e baratos.

A classe de SCO que se perfila para ser um dos melhores
candidatos para o desenvolvimento de memarias s&o 0s
compostos que exibem a capacidade de modificarem o
seu estado de spin a partir da irradiacao de luz (LIESST,
do inglés Light Induced Excited Spin State Trapping) po-
dendo nao so6 transitar de um estado de baixo para um
estado de alto spin, mas também estimular a transicao
inversa.”® O efeito de LIESST pode manifestar-se numa
grande diversidade de tipos de transicao (Figura 3).
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Figura 3 - Representacdo dos tipos de transicao motivados por irradia-
cio de luz (adaptado de?®’).

Este comportamento é particularmente interessante para
o desenvolvimento das tecnologias de memarias uma vez
que tornaria possivel “escrever” informagao num dispositi-
vo contendo material SCO apenas com a emissao de um
laser de comprimento de onda adequado. Sendo espec-
tavel que um dispositivo deste tipo possa ter uma densi-
dade de informacao muito superior a que os dispositivos
utilizados atualmente conseguem atingir.?®



Até hoje, este efeito s6 foi observado a baixas tempera-
turas. Nos ultimos anos, tem-se feito um esforco para
desenvolver materiais SCO que exibem este comporta-
mento a uma temperatura cada vez mais elevada,?® facili-
tando o desenvolvimento de sistemas de armazenamento
comerciais. Para que isto aconteca €, no entanto, neces-
sario que a comunidade cientifica continue a estudar es-
tes compostos e consiga perceber com rigor todos 0s
parametros estruturais que, correspondendo muitas ve-
zes a pequenas alteracdes de interacbes entre atomos
ou moléculas, levem a mudancas drasticas do comporta-
mento magnético. Uma vez adquirido este conhecimento,
sera possivel desenhar materiais, sabendo a partida quais
serao as suas propriedades magnéticas. Tal permitira o
desenvolvimento de novos dispositivos com geometrias
e funcionalidades atualmente impossiveis com materiais
n&o moleculares.

4. Magnetos de molécula tnica (SMMs)

Um dos sistemas moleculares que tem despertado espe-
cial interesse nas ultimas duas décadas sao os magnetos
de uma molécula (Single Molecule Magnet - SMMs). O
termo para definir um magneto de uma molécula é au-
toexplicativo, significando que uma unica molécula pode
ser considerada um pequeno iman. Mas o que € preciso
para ser um iman? Num material magnético mais classi-
co, caracterizado pela presenca de dominios magnéticos,
o efeito de um campo magnético implica
que 0s momentos magnéticos de spin
dos eletrbes desemparelhados formem
arranjos  paralelos/antiparalelos  dentro
desses dominios. Por outro lado, se con-
siderarmos 0s SMMs, devemos assumir

Enenga

magnetizacdo de uma molécula individual. 3%

Os SMMs possuem um alinhamento preferencial do mo-
mento magnético ao longo de uma direcao especifica que
surge da precessao do momento magnético de spin num
campo magnético. Isto ocorre normalmente ao longo da
dire¢do energeticamente mais favoravel da magnetizagao
espontanea num sistema, o chamado eixo facil (por con-
vencao, a direcéo s) (Figura 4, esquerda). A combinagao
de estados de spin elevado (S) e da anisotropia magné-
tica, ou desdobramento a campo zero (D), promove 0
aparecimento de uma barreira de energia, U, (U4 = IDI
S? para valores inteiros de spin e Uy = IDI (S? - ¥4) para
valores nao inteiros) entre estados spin-up e spin-down
com um fosso duplo de energia potencial.*®*” Conse-
quentemente, e como se pode ver na Figura 4, quando
um SMM é magnetizado, os spins desemparelhados das
moléculas alinham-se segundo a direcao do campo mag-
nético aplicado, estabilizando mais um lado do fosso de
potencial. Quando o campo é removido, a magnetizagao
pode ser retida nessa direcao durante uma determinada
duracao, a temperaturas inferiores a de bloqueio. Isto é
atribuido a presenca de bi-estabilidade magnética, com
origem na barreira de energia que precisa de ser ultra-
passada (ver Figura 4, a direita). Quanto maior for esta
barreira energética, mais tempo a magnetizacéo pode ser
retida e mais elevada sera a temperatura a que o fendéme-
no € observado.

Tunetamento

Quintico

que uma unica molécula é um dominio
magnético. A molécula pode ser magne-
tizada por um campo magnético externo
e quando este € removido a magnetiza-
¢ao tende a relaxar lentamente abaixo
de uma certa temperatura, ou seja, a
molécula exibe bi-estabilidade magnéti-
ca gerada por uma barreira de energia. Na rede cristalina
destes compostos, a interacdo magnética entre as molé-
culas, é desprezavel, 0 que significa que nao existe ordem
magnética coletiva de longo alcance. Pelo contrério, as
interacdes intramoleculares sao fortes pelo facto de cada
uma dessas moléculas conter varios portadores de spins,
promovendo um ordenamento a baixas temperaturas. A
molécula comporta-se deste modo como um verdadeiro
nanomagneto com um spin total gigante - superparamag-
netismo.

Estes compostos tém sido vistos como promissores para
um grande avango no processo de miniaturizag&o dos ele-
mentos de memadria magnética, pois o bloqueio superpara-
magnético da origem a um efeito de memdria semelhante
ao encontrado nos magnetos permanentes, uma vez que,
tal como os magnetos classicos, exibem ciclos de histerese
juntamente com fendmenos quéanticos como o tunel quanti-
co da magnetizagdo,?® coeréncia quantica® ou interferéncia

quéantica®"®? com cada bit armazenado como orientacéo de

"
Angulo e magnetizacio para eleo anisotripicn
Relaxagio

Figura 4 - (Esquerda) Relaxacdo lenta numa molécula SMM, segundo um eixo fdcil; isto resulta
da preferéncia energética para orientar a magnetizacdo segundo o eixo principal de anisotro-
pia magnética. (Direita) Esquema energético dos efeitos dinamicos da magnetizacao de um
SMM num potencial de fosso duplo (adaptado de38).

A primeira geracao de SMMs foi baseada em complexos
magnéticos polinucleares com forte acoplamento magné-
tico entre ides de metais de transicao d. Nestes aglome-
rados governados pela energia de troca magnética, uma
pequena quantidade de ides paramagnéticos esta ligada
através de ligandos tais como F~, CI7, OH~, OCH,~, RCOO"
ou O,". O primeiro e mais conhecido exemplo € acetato de
manganés, com formula geral [Mn,,0,,(0,CMe), 5(H,0),],
conhecido por Mn12Ac.3940 Esta molécula é formada por
doze nicleos de manganés*' que formam um aglomerado
magnético. O aglomerado é composto por oito ibes Mn3*
(S = 2) ferromagnéticos e quatro ides Mn** (S = 3/2), que
sao acoplados de forma anéloga entre eles e ligados por
pontes oxo e acetato. Observa-se um maior comprimento
de ligacao entre o idao Mn(lll) e os atomos dos ligandos
que ocupam as posicdes axiais, caracteristico da presen-
ca de distor¢des de Jahn-Teller, o que contribui para a
elevada anisotropia magnética®. O acoplamento entre as
redes externas e internas deste arquétipo € antiferromag-
nético, dando origem a um spin total elevado de S = 10.



A baixas temperaturas, da ordem dos 2 K, o momento
magnético de spin resultante encontra uma barreira de
energia U e da origem ao aparecimento de relaxacéo
lenta entre os niveis de energia compreendidos entre +S
e —S, a magnetizacéao fica bloqueada observando-se his-
terese magnética semelhante a apresentada pelas nano-
particulas magnéticas, tal como se observa na Figura 5.
A inversao do spin pode ocorrer passando por todos 0s
estados permitidos termicamente assistidos ou por tune-
lamento quéntico entre estados quasi-degenerados colo-
cados nos lados opostos da barreira.*® O aparecimento
de degraus na curva de histerese ¢ atribuido ao fenédmeno
de tunelamento quéntico da magnetizacao, onde o mo-
mento magnético de spin atravessa a barreira de energia
entre diferentes estados de 82.43 Este processo pode ser
ativado termicamente, ocorrendo entre os estados com
numero de spin segundo o eixo z, S, = 10, através do
chamado tunelamento quantico termicamente ativado.
Acima de 3 K, a temperatura de blogqueio®®, a histerese
deixa de existir e as moléculas comportam-se como su-
perparamagnetos.

Campo magnético

Figura 5 - (Esquerda) Estrutura molecular, Mn12Ac, Mn3* (laranja) e
Mn*+ (verde). As setas azuis e pretas correspondem a direcio dos mo-
mentos de spin; (Direita) Ciclos de histerese para um monocristal de
Mn12Ac a temperaturas inferiores a Ty = 3 K (adaptado de35). As setas a
vermelho correspondem ao sentido da aquisicdo dos dados.

O trabalho de investigacao dedicado a compreensao das
propriedades magnéticas do Mn12Ac foi sintetizado com
base no estabelecimento de dois requisitos principais que
serviram para orientar a sintese das moléculas que exi-
bem comportamento SMM de modo a aumentar a bar-
reira de energia U 4. O primeiro requisito era conceber
uma molécula com um spin total S elevado. Durante mui-
to tempo, procuraram-se moléculas com nuclearidades
cada vez maiores***% através do acoplamento de muitos
ides magnéticos. O segundo requisito era que estas mo-
léculas possuissem um valor elevado e negativo de aniso-
tropia magnética, D, de modo a estabilizar o sub-nivel Mg
mais elevado.*” No entanto, o sucesso desta abordagem
nos SMM de metais de transicéo nao teve o sucesso es-
perado tendo sido teoricamente demonstrado que um es-
tado fundamental com S elevado contrariava a obtencao
de uma anisotropia magnética elevada.*’

Um dos desenvolvimentos mais marcantes no advento
dos SMM foi a descoberta de relaxacao lenta da magne-
tizagdo em complexos mononucleares, ou seja, com ape-
nas um iao metalico com momento magnético anisotropi-
co elevado e rodeado de ligandos de baixa simetria. Isto
contribuiu para simplificar a concecao das moléculas e o
modelo das suas estruturas cristalinas, comparadas com

as arquiteturas mais elaboradas de muitos complexos po-
linucleares com elementos d.*® Em 2003, foi descoberto
o0 comportamento SMM em complexos mononucleares
contendo um Unico ido magnético, de metal lantanideo
(Ln), as bisftalocianinas de Ln(lll) (LnPc2)*°. Estes SMMs
mononucleares s@o geralmente conhecidos como mag-
netos de ido uUnico (Single ion magnets, SIMs) e represen-
tam o mais pequeno nanomagneto imaginavel. Devido a
elevada anisotropia magnética uniaxial dos ides de tran-
sicdo interna com electroes f, e a0 momento magnético
orbital mais elevado do que nos metais d, estes sistemas
podem apresentar barreiras de energia que atingem va-
lores uma ordem de grandeza mais elevados do que nos
SMMs anélogos baseados em agregados polinucleares
com elementos d. Por exemplo, o SIM (TbPc,)", apresen-
taTg=17KeUy=300K

Este trabalho pioneiro abriu a porta a possibilidade de ob-
ter novos derivados baseados em compostos mononucle-
ares de coordenacao de terras raras. Desde entdo, mais
de duas centenas de SIMs baseados em lantanideos tém
sido referidos, como por exemplo o metaloceno de dis-
prosio [(CpiPr5)Dy(Cp*)]+ que apresenta uma barreira de
energia Uy = 1541 K e histerese magnética a temperatu-
ras ja acima da temperatura do azoto liquido, com T; = 80
K,%C cujos gréficos se apresentam na Figura 6.
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Figura 6 - Estrutura molecular do [(CpiPr;)Dy(Cp*)]+ e curvas de histere-
se nos intervalos de Tentre 2 e 85 K (adaptado de°°).

5. Potenciais aplicacdes tecnolégicas de SMMs e
SIMs

Apesar do interesse na investigacao fundamental que ro-
deia as propriedades fisicas dos magnetos moleculares
SMMs, a descoberta de histerese magnética de origem
molecular fez suscitar 0 entusiamo para a possibilidade
de armazenar informagéo magnética numa sé molécu-
la apresentando assim potenciais aplicacbées em nano-
dispositivos para spintrénica molecular® e como spin
qubits.®? O grande inconveniente &, contudo, o facto das
propriedades Unicas dos SMMs serem apenas acessiveis
utilizando o arrefecimento a temperaturas criogénicas
(abaixo de 80 K), pelo menos por enguanto.

A spintronica molecular baseia-se no controlo dos es-
tados de spin de moléculas individuais. Ao contrario da
eletronica convencional, é possivel usar as duas compo-
nentes de spin, spin-up e spin-down, para transmitir in-
formacdes e dependendo do estado de magnetizagéo,
interagir com o meio para detec¢do, armazenamento,
transporte e processamento de informacdes. O facto de
0s magnetos moleculares poderem apresentar um spin
total elevado faz com que estes sistemas sejam particu-
larmente interessantes nesta area aumentando a veloci-



dade no processamento de dados, reduzindo o consumo
de energia elétrica e aumentando as densidades de inte-
gragéo em comparagdo com 0s componentes semicon-
dutores convencionais.

Relativamente a sua aplicagdo em informacao quantica,
estes sistemas oferecem também oportunidades Unicas
para se observar efeitos quanticos, uma vez que a ocor-
réncia de tunelamento quantico rapido é praticamente
inevitavel nestes sistemas.®®

Alguns esfor¢os no sentido da aplicabilidade tém vindo
a ser explorados a partir de sistemas de SMM de me-
tais de transicdo, nomeadamente com um derivado do
complexo com quatro atomos de ferro [Fe,(L),(dpm)g]
(L = 11-(acetylthio)-2,2-bis(hydroxymethyl)Jundecano-1-ol
e Hdpm = dipivaloylmetano) depositado numa superficie
condutora de Au(111).5* Estes estudos revelaram que a
memoria magnética se mantém, com o aparecimento de
histerese magnética e relaxagao lenta da magnetizagéo.

Ja com SIMs preparados com elementos f, 0 compos-
to mais estudado tem sido a bisftalocianina de Tb(lll),
[TbPc,]-. A robustez estrutural elevada desta molécula, a
facil funcionalizacdo dos ligandos, além da estabilidade
do ido Tb%*, sdo algumas das vantagens que permitiram
a sua implantacao em varias superficies, nomeadamente
em nanotubos de carbono, onde foi detetada relaxacao
magnética, e foi possivel a leitura e manipulacao coerente
dos seus estados electronucleares.®®

6. Conclusao

A grande vantagem de desenvolver dispositivos basea-
dos em moléculas é que estas podem ser mais facilmen-
te projetadas e construidas atendendo a previsao das
suas propriedades. Devido a riqueza quimica molecular
€ possivel sintetizar uma grande variedade de sistemas
e incorporar neles multiplas funcionalidades, a partir da
combinacao de um ou mais blocos moleculares com pro-
priedades distintas. A abordagem mais logica para res-
ponder a necessidade crescente que as novas tecnolo-
gias e dispositivos requerem no sentido da miniaturizacao
e da multifuncionalidade consiste em construir dipositivos
que tirem proveito dos materiais moleculares. Atualmente
esta € a principal forca motriz para a expansao de areas
como a do magnetismo molecular, nomeadamente nas
vertentes da spintrénica molecular, das memadrias magné-
ticas ou das tecnologias quénticas. A versatilidade quimi-
ca e fisica destas moléculas e a sua resposta controlada a
diferentes estimulos externos tornam estes nanomateriais
0s candidatos Unicos para integrar essas novas classes
de dispositivos tecnoldgicos. Espera-se que num futuro
préoximo surjam materiais moleculares magnéticos com
propriedades andlogas e em muitos casos melhoradas
relativamente as dos materiais convencionais, o que le-
vara inevitavelmente a um fascinante salto tecnoldgico na
area do magnetismo.
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internacionais indexadas no IS/ Web of Knowledge.
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Resumo

E possivel falar em uma termodinamica de sistemas fisicos
elementares, constituidos de poucos atomos, que sofrem
processos longe do equilibrio e s6 podem ser descritos
adequadamente pela Mecanica Quantica? Nas Ultimas dé-
cadas, avancos tedricos e tecnoldgicos tém fomentado um
crescente interesse em perguntas como essa. Apesar do
progresso real, ainda ha duvida até mesmo sobre como
devem ser definidas as grandezas termodinamicas basicas
em contextos tao exdticos. Neste artigo, vamos contex-
tualizar e apresentar alguns desses avancos e discussdes
atuais.

1. Introducéo

A Termodinamica é uma das teorias fisicas mais bem es-
tabelecidas e amplamente aplicaveis. Ela encontra vasta
aplicagéo nas ciéncias naturais e engenharias, além de ter
lugar de destaque entre as teorias fundamentais da Fisica,
impondo limites sobre as transformagdes possilveis entre
formas de energia e enriquecendo nosso entendimento so-
bre questdes tao cruciais como o proéprio fluxo do tempo.

Aqui, quando falamos em Termodinamica, fazemos alusao
a uma teoria bem estabelecida, desenvolvida principalmen-
te a partir do século XIX com o trabalho pioneiro de Carnot
[1], e que ja se havia consolidado no inicio do século XX (ver
por exemplo [2]). Duas condicdes basicas se impoem para
que essa teoria se aplique: os corpos estudados (i) devem
ser macroscopicos; e (i devem estar em equilibrio (térmi-
€0) ou, N0 maximo, sofrendo processos entre estados de
equiibrio [2— 4].

Nota-se a centralidade dos estados de equilibrio dos cor-
pos. Toda a descricao termodinamica é ancorada nesses
estados e, em particular, ai reside um dos aspectos mais
elegantes dessa teoria: poucas variaveis determinam com-
pletamente um estado de equilibrio. Por exemplo, no caso
de um dado fluido de um Unico componente, a despeito
da quantidade enorme de atomos que ali existem, para
uma descricao completa do seu estado macroscoépico (de
equilibrio) basta conhecer trés quantidades — tipicamente
pressao, volume e temperatura [3].
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As previsbes feitas pela Termodindmica sao sintetizadas
em quatro leis, das quais destacamos duas [4]:

Primeira Lei: O calor € uma forma de energia em transito,
e a energia total do Universo é conservada em qualquer
processo fisico.

Segunda Lei: A entropia de um sistema fechado nunca
diminui e, apds a remogao de um vinculo interno, tende ao
maximo valor possivel.

A Primeira Lei reforga a conservacao de energia incluindo o
calor no balango energético; por sua vez, a Segunda esta
intimamente relacionada a seta do tempo, determinando o
sentido do fluxo espontaneo do calor (do mais quente para
0 mais frio) e limitando a possibilidade de conversao de
calor em trabalho [5]. Elas podem ser sintetizadas, respec-
tivamente, nas seguintes expressdes matematicas:

AU=Q+W, 9
AS>0, @)

onde U ¢ a energia interna de um corpo, Q e W sdo o
calor e o trabalho transferidos do ambiente para 0 mesmo
corpo, e S é a entropia de um sistema fechado. A nossa
discussao mais adiante sera dedicada a essas quatro gran-
dezas fundamentais. H& ainda a Lei Zero, que estabelece a
transitividade do equilibrio mUtuo entre corpos; e a Terceira
Lei, que estabelece que a entropia de qualquer corpo ten-
de a uma constante quando a sua temperatura tende ao
zero absoluto [4, 5].

Costuma-se dizer que as leis da Termodinamica sao empi-
ricas por natureza: elas foram formuladas a partir de exaus-
tivas observacdes experimentais, sem a necessidade de se
justificarem por principios mais elementares, e relacionam
grandezas definidas operacionalmente. Em particular, a
Segunda Lei, talvez a mais fascinante delas, ¢é dificil de se
justificar somente nos termos até aqui postos. Da neces-
sidade de compreender as leis da Termodindmica a par-
tir de uma descricdo mais minuciosa dos elementos que
compdem 0S COorpos macroscopicos surgiu a Mecanica
Estatistica.



Usamos o termo Mecanica Estatistica também para nos re-
ferirmos a uma teoria de equilibrio, “irma mais nova” da Ter-
modinamica, que ja se encontrava sistematizada no inicio do
século XX nas formulacdes de Gibbs (ver [6]). O seu escopo
de aplicacao coincide com o da Termodinamica, mudando a
escala da formulac&o: os principios da Mecanica Estatistica
se referem diretamente ao comportamento (estatistico) dos
atomos ou moléculas que constituem um corpo, estabele-
cendo-se a relacdo entre esse “mundo microscopico” € o
“mundo macroscopico” das grandezas termodinamicas. Em
particular, a entropia adquire significado muito mais revelador
a partir da relagéo de Boltzmann,

S=kgln Q, ©)

sendo fungéo de €2, a quantidade de estados microscopi-
cos hipotéticos compativeis com um dado estado de equi-
liorio macroscopico e kg a constante de Boltzmann.

Hoje, o termo “mecénica estatistica” ou “fisica estatistica”
refere-se ndo somente a teoria de equilibrio que acabamos
de delimitar, mas também a toda uma area de pesquisa ex-
tremamente ativa que representa, em certo sentido, a ge-
neralizacao daquela teoria para novos escopos. Uma das
linhas de avanco nesse campo busca justamente estender
a descricao estatistica e termodinamica para corpos fora do
equilibrio.

A ruptura com a hipétese de equilibrio pode ser rastreada
até a primeira metade do século XX, quando se desenvol-
veu a chamada teoria de resposta linear para corpos pro-
ximos ao equillibrio (ver por exemplo [7]). Algumas décadas
depois, comecaram a se desenvolver importantes resulta-
dos gerais em mecanica estatistica longe do equilibrio. Um
marco importante nesse desenvolvimento foi o trabalho de
Jarzynski em 1997 [8], que inaugurou a era dos chamados
teoremas de flutuagéo.

Os teoremas de flutuacdo se destacam por sua genera-
lidade e simplicidade. Em geral, requer-se apenas que 0
sistema de interesse esteja em equilibrio ao inicio e ao fi-
nal do processo. Enquanto a Termodinamica usual prevé
nessas situagdes apenas desigualdades (manifestacdes
da Segunda Lei), os teoremas de flutuagao levam em con-
ta toda a distribuicédo de probabilidades das quantidades
de interesse para obter igualdades precisas, das quais as
desigualdades usuais podem ser deduzidas. Ainda, essas
relacdes introduzem vinculos entre grandezas de equilibrio
e variaveis medidas em processos longe do equilibrio. O
exemplo por exceléncia é a igualdade de Jarzynski [8],

< (?._-"3‘""") _ (_J_—,BAJ"_. 4)

onde W é o trabalho externo sobre o sistema, AF a variagao
de energia livre (potencial de Helmholtz) entre dois estados
de equilibrio, B a temperatura inversa (B = 1/ kgT), e ()
denota uma média sobre varias realizacdes do processo.

Além de sua relevancia tedrica, os teoremas de flutuacéo
abriram as portas para a investigacdo da termodinamica de
sistemas na escala nanométrica, em que o equilibrio nem
sempre é alcancado em tempo habil e as flutuagbes se
tornam relevantes. Com efeito, a manipulacéo e monitora-

mento de sistemas nessa escala, particularmente molécu-
las de interesse bioldgico, ja se tornavam uma realidade na
virada entre os séculos XX e XX [9]. Para uma introducéao
aos teoremas de flutuacao, indicamos a referéncia [10].

2. Uma nova area de investigagcdo em Fisica

Como vimos, os rapidos desenvolvimentos na virada deste
século ajudaram a estabelecer uma descricéo termodina-
mica para sistemas cada vez menores e longe do equilibrio.
No entanto, esses resultados iniciais foram restritos a siste-
mas cujos constituintes elementares sao regidos pelas leis
da Mecénica Classica, impondo uma importante limitacao
tanto tedrica quanto pratica.

De um lado, ja esta estabelecido desde a primeira me-
tade do século XX que matéria e energia, no nivel mais
fundamental e nas menores escalas, ndo podem ser des-
critas em ultima instancia pela fisica cléssica, exigindo um
arcabouco tedrico mais refinado e bem menos intuitivo,
a Mecénica Quantica (ou Teoria Quéntica de forma mais
geral). Por sua vez, os rapidos avancos experimentais nas
Ultimas décadas tornaram corriqueira a manipulacao e
controle de atomos e fotons individuais, passando pela
verificagéo laboratorial dos aspectos mais extraordinarios
da Teoria Quantica [11] e culminando na intensa busca
pelo aproveitamento tecnoldgico dessa nova gama de
fenbmenos — as chamadas tecnologias quanticas de se-
gunda geragéo [12, 13]."

Em conjunto, esses desenvolvimentos tedricos e experi-
mentais despertaram um crescente interesse da comuni-
dade pela possibilidade de expandir a termodinémica para
sistemas inerentemente quanticos, geraimente fora do equi-
librio, bem como demonstrar de que forma os fundamen-
tos quénticos da matéria dao origem ao comportamento
termodinamico observado na escala macroscopica. Assim,
surge uma nova e independente area de investigacao na
fisica contemporanea: a termodinamica quantica.

Os primeiros germes da termodinamica quéantica apare-
cem no final da década de 1970, com destaque para os
trabalhos de Alicki [15]. Mas € nos anos 2000, notadamen-
te a partir do esforco em estender os teoremas de flutua-
¢ao para sistemas quanticos, que essa area comega a se
diferenciar e tomar forma; vale ver por exemplo [16, 17].
Desde entao, o numero de estudos na area vem crescen-
do vertiginosamente, tendo como pano de fundo questdes
amplas como: (i) as leis da Termodinamica podem ser ge-
neralizadas para sistemas quanticos fora do equilibrio? (ii) &
possivel entender essas mesmas leis como consequéncia
da dindmica dos atomos e moléculas, tal como descrita,
em detalhes, pela Mecanica Quantica? (i) quais as conse-
quéncias praticas dessa eventual unificacao?

Nesse contexto, muitos dos esforcos vao no sentido de
compreender e desenvolver as maquinas térmicas quan-
ticas ou, mais genericamente, maquinas quanticas. Com
efeito, o advento das tecnologias quanticas (de segunda
geracao) traz a tona a possibilidade de implementar dis-
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positivos que transformam energia a partir de uma “subs-
téncia de trabalho” inerentemente quantica, e procura-se
entender se os fenémenos inerentemente quanticos, como
coeréncia e emaranhamento, podem ser explorados no
sentido de melhorar o desempenho dessas maquinas [18].

As maquinas quanticas tém sido amplamente estudadas
tanto em teoria como em laboratério, e recentemente atin-
giu-se um marco importante com a verificagao experimen-
tal de que uma maquina operando em estado de superpo-
sicéo coerente pode desenvolver maior poténcia do que
uma equivalente classica [19].

QOutro aspecto fundamental diz respeito a relacao entre ter-
modinamica e informacéo. Desde a introdugao do “parado-
x0 do dembnio” por Maxwell ainda no século XIX, passan-
do pela equivaléncia entre irreversibilidade computacional
e irreversibilidade termodinamica formulada no principio de
Landauer, e o posterior emprego deste principio feito por
Bennett para “salvar” a Segunda Lei, tem ficado claro que
um entendimento profundo da termodinamica passa pelo
tratamento tedrico da informagao.? Por exemplo, a entropia
de Boltzmann (equagao 3) pode ser vista como um caso
particular da entropia de Shannon, que quantifica a falta de
informacao sobre o valor de uma variavel aleatéria — neste
caso, 0 estado microscopico de um sistema fisico (ver a
Seccao 4). Como sintetizaria Landauer: a informacao é fisi-
ca[21], isto é, nao se trata de um ente abstrato, mas de um
recurso fisico finito que deve ser contabilizado quando tra-
tamos sistemas fisicos que envolvem o uso de informagéo.

Ocorre que também a Mecénica Quantica revolucionou
a nossa percepcao sobre informagao. O uso de estados
quanticos para codificar informacao deu origem a todo
um campo ja bem consolidado na fisica contemporanea,
a informacao quéntica [22]. Os computadores quénticos,
estudados teoricamente desde o século passado [23, 24],
também ja se tornaram uma realidade experimental [25] e
com efeito constituem o exemplo mais emblematico e pio-
neiro entre as tecnologias quanticas.

Nesse contexto, a termodindmica quantica também busca
aprofundar nosso entendimento da relacao entre termo-
dindmica e informag&o. Um exemplo sao as correlagdes
quanticas, aspecto informacional mais eminente dos sis-
temas quéanticos, e cuja importancia para a termodinamica
desses sistemas tem sido amplamente estudada (ver por
exemplo [26]).

Por sua prépria natureza, a termodinamica quantica tem
sido construida por pesquisadores oriundos de diferentes
areas da Fisica, o que se manifesta na existéncia de mul-
tiplas abordagens e enfoques na area. Termodinamica es-
tocastica, informacao quantica, matéria condensada e di-
namica quantica (sistemas quanticos abertos) sao algumas
das areas que alimentam a termodinédmica quantica com
ideias e métodos.

A despeito dos muitos avancos nas Ultimas décadas, po-
demos afirmar que a termodinamica quéntica ainda € uma
area jovem da fisica, nao tendo até o momento estabeleci-
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do um conjunto sistematico de principios basicos para se

configurar enquanto teoria fisica. De facto, o que existe é
uma multiplicidade de abordagens e arcaboucos tedricos,
sustentando um grande numero de resultados. Uma das
dificuldades que surgem na tentativa de formular uma te-
oria sistematica da termodinamica quantica esta na pro-
pria definicdo de grandezas termodindmicas fundamentais,
como calor, trabalho e entropia: ha diferentes definicoes,
muitas delas restritas a certos limites ou modelos fisicos; e,
quando se trata dos contextos mais gerais, a falta consen-
so € notavel. Nas proximas seccdes, buscaremos relatar
parte dos avangos recentes na termodinamica quéntica
a partir do ponto de vista especifico da definicao dessas
grandezas basicas.

Deve ficar claro que, a despeito dessas dificuldades con-
ceituais, ha uma série de outros avancgos e linhas de pes-
quisa na termodinamica quéantica. Indicamos os trabalhos
de revisao bibliogréfica [27-29], bem como a introducao
em livro [30]. Para uma introdu¢éo mais ampla aos ante-
cedentes historicos, fundamentos e problemas em aberto
na area, indicamos outro artigo nosso, também em por-
tugués [31].

3. Calor, trabalho e energia interna

Classicamente, em Termodinamica, trabalho é entendido
como uma transferéncia de energia associada a uma mu-
danca de alguma variavel macroscopica e extensiva do
sistema (comprimento, volume, nimero de particulas etc.),
enguanto calor seria qualquer troca de energia de outra
natureza, associada somente aos graus de liberdade mi-
croscopicos [3]. Assim, trabalho remete a uma energia Util,
capaz de ser utilizada de forma controlada, enquanto calor
sempre carrega um sentido de dissipacéo, de irreversibili-
dade. Faz- se uma ideia da dificuldade encontrada ao se
tentar estender essas noc¢des para © mundo microscopico
— e bem mais inacessivel — dos sistemas quanticos.

Até onde sabemos, a primeira definicao de trabalho para sis-
temas quénticos abertos veio com Alicki, que em 1979 foi
pioneiro ao propor um modelo tedrico de maquina térmica
com um sistema quantico como substancia de trabalho [15].

O paradigma de Alicki considerava um sistema quéantico S,
em contato com um conjunto de reservatorios, e tendo um
hamiltoniano dependente do tempo, Hg(f). Essa dependén-
cia temporal representa um agente externo capaz de alterar
controladamente os niveis de energia de S. Crucialmente,

foram feitas algumas hipéteses adicionais: () os reserva-
térios sdo “grandes” em comparacdo com o sistema (tém
muito mais graus de liberdade) e estédo em equilibrio térmi-
co; (i) 0 acoplamento entre sistema e reservatérios é fraco,
de modo que estes permanecem efetivamente em equili-
brio durante toda a dindmica, e nao sao criadas correlacoes
entre as partes; (i) a variagao temporal de Hg(t) € lenta em
comparagao com as outras escalas temporais envolvidas.

Nessas condicdes, era possivel obter uma equacgéo para a
dindmica do sistema S a partir da teoria de sistemas mar-
kovianos, ja bem estabelecida a época. A partir dai, Alicki
definiu a energia interna de S como o valor médio instanta-
neo do hamiltoniano Hg:



Ut = (Hs(D) = Trlps (DHs (D), ©)

onde pg(t) € o operador densidade do sistema S a cada
instante ¢, e Tr() denota o traco de um operador.® A taxa
de variagdo da energia interna assim definida tem duas
componentes, a partir das quais Alicki definiu as taxas de
calor e trabalho:

Q (0) = Tr[pg (HHy (O], )
W (8) := Trlpg (6 Hs(D), (7)

onde o ponto (1) denota uma derivada temporal.

A definicao de trabalho preserva diretamente a ideia de uma
energia trocada de forma controlada e reversivel, possivel-
mente programada. Por sua vez, a definicao de calor pode
ser reescrita como Q(t) = (1/ih) ([Hy (8),H,J), sendo H,, o
hamiltoniano de interacao entre sistema e reservatorios,
mostrando que se trata de energia trocada com estes Ulti-
mos e, portanto, dissipada. Adicionalmente, a Primeira Lei
da Termodinamica é satisfeita diretamente por definicéo, e
pode-se provar, como Alicki fez, que a Segunda também

vale, a partir da entropia de von Neumann (ver a Seccao 4).

Por sua simplicidade e apelo fisico, bem como pelas impli-
cagdes acima, o paradigma de Alicki adquiriu grande po-
pularidade.

Ha outra definicéo de trabalho muito usada em termodi-
namica quéntica, ligada a metodologia dos teoremas de
flutuag@o. Trata-se do chamado esquema de medida de
dois pontos (two-point measurement, TPM). Um exemplo
de destaque entre os primeiros usos desse esquema € a
referéncia [16]. Nessa abordagem, considera-se um proto-
colo em que séo realizadas duas medigbes da energia do
sistema em dois tempos distintos; no intervalo entre essas
medicoes, o sistema evolui também segundo um hamilto-
niano dependente do tempo. Entédo, o trabalho € definido
simplesmente como a variagao de energia registrada:

W = E, — E,. Uma diferenca fundamental com relagéo as
definicbes de Alicki é que, nesse caso, trabalho € uma
“grandeza flutuante”, ou variavel aleatoria: em varias repe-
ticbes do mesmo experimento, podem-se medir valores
diferentes para W (enquanto, para Alicki, o trabalho em si
ja é uma média). O grande triunfo dessa abordagem € que
ela permite recuperar os teoremas de flutuacao usuais co-
nhecidos para sistemas classicos - e, consequentemente,
a Segunda Lei em sua versao estatistica [16, 32].

Em sua forma mais bésica, o esquema TPM presume que,
no intervalo de tempo estudado, o sistema interage so-
mente com o agente externo realizador de trabalho - isto
¢, trata-se de um sistema quantico fechado. Isso justifica a
definicao de trabalho como simplesmente a variagcéo ob-
servada na energia; nao ha potenciais fontes de calor. No
entanto, 0 esquema pode ser generalizado para incluir re-
servatoérios térmicos interagindo com o sistema durante o

processo, inclusive em acoplamento forte [32].

As duas definicdes acima sao provavelmente as mais usa-
das em termodinamica quantica até hoje. Uma caracteristi-
ca comum é que ambas consideram trabalho como oriun-
do de um agente externo, que ndo aparece explicitamente
no modelo fisico, mas cujo efeito & “controlar” diretamente
o hamiltoniano do sistema quantico. Nesse sentido, para
essas definicdes, o trabalho é classico. Além disso, o calor
€ entendido exclusivamente como a energia trocada com
reservatorios térmicos, ou seja, sistemas “grandes” e em
equilibrio. No caso do paradigma de Alicki ha ainda as hi-
poteses de acoplamento fraco e auséncia de correlacdes
entre sistema e ambiente.

Os aspectos acima sao importantes e agregam ao signifi-
cado fisico das definicbes, mas, com o atual interesse em
ambientes fora do equilibrio e com acoplamento forte e
presenca de correlacdes, eles podem se tornar limitantes.

Em contextos tao exdticos, principalmente com ambien-
tes nao-térmicos e correlagbes, nao ha consenso sobre
as definicbes de calor e trabalho a serem adotadas. De
facto, diferentes propostas tém-se baseado em diferentes
principios fisicos para fixar uma particdo da variacao da
energia interna em duas componentes. Uma possibilidade
€ encontrar uma decomposicao em gue um termo fique
associado a variacao de entropia e 0 outro nao, tal qual
ocorre com calor e trabalho classicamente [17, 33]. Outra
abordagem comum é tentar manter definicdes formalmen-
te semelhantes as de Alicki, isto é, um termo associado a
variagcdo dos autovalores de um hamiltoniano, € o outro a
variacdo das populacdes da matriz de densidade [34, 35].
Recentemente, uma proposta bastante geral foi construida
em cima de um principio de minima dissipacéo [36].

Na verdade, discutir exclusivamente a questao de como
definir calor e trabalho significa negligenciar um problema
ainda mais basilar. Com efeito, num cenario tao geral, nem
mesmo energia interna € uma quantidade simples de se
definir. A dificuldade vem da energia de interacdo, que por
hipétese tem magnitude nao desprezivel e portanto deve,
de alguma forma, ser distribuida entre as energias internas
das duas partes interagentes, 0 que cria uma séria ambi-
guidade [34, 37, 38].*

O problema esta intimamente ligado a questao da definicao
de um hamiltoniano efetivo instantaneo, isto €, um obser-
vavel que codifica a energia interna do sistema de interes-
se, mas corrigido em fungéo da interagédo com o ambiente,
tal como é feito em [17, 33-35, 37, 38]. Novamente, di-
ferentes principios originam diferentes definicbes. Em [17],
por exemplo, o hamiltoniano efetivo vem da identificacéo
de uma “componente unitaria” na dindmica do sistema
aberto. Esse tipo de atribuicéo, porém, sofre de sérias am-
biguidades. Essa questao foi abordada em profundidade
recentemente em [40], cuja proposta foi depois aplicada no
contexto termodinamico [36].
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Quando se adota um hamiltoniano efetivo para definir a
energia interna do sistema de interesse, parte da energia
da interacao fica associada ao sistema. Pode-se argumen-
tar que a mesma correcao, aplicada ao ambiente, deveria
associar a este a parte restante, de modo que a energia in-
terna seja uma propriedade aditiva. Embora muitos autores
facam definicbes desse tipo, raras vezes essa andlise glo-
bal € aplicada, sobretudo em abordagens independentes
de modelos especificos. Ha uma linha que busca manter
essa aditividade considerando uma contribuicao adicio-
nal, uma nao pertencente a nenhum dos dois sistemas,
associada as correlagcoes entre eles [34]. Mais recentemen-
te uma abordagem bastante geral com aditividade stricto
sensu foi também proposta [41].

4. Entropia

Outra quantidade central em Termodinamica é a en-
tropia, que, no contexto classico e de equilibrio, tem
uma definicdo operacional. Para obtermos a entropia
de um estado s, consideramos um processo em que
o sistema estudado parte de um estado de referén-
cia s, até s trocando pequenas quantidades de ca-
lor {AQ,} de forma quase-estatica com reservatorios
térmicos adequadamente preparados, a temperatu-
ras {T}; a entropia é dada pela somatdria X, AQ,/
T, [2]. No ambito da Mecénica Estatistica tradicio-
nal, a conexdao a principio ¢é feita pela equacao de
Boltzmann (Equacéo 3) no ensemble microcandnico,
podendo assumir formas mais convenientes em ou-
tras ensembles [3]. A centralidade da entropia pode
ser sintetizada pelo seu papel na Segunda Lei da
Termodindmica (ver Introducao): a entropia de um
sistema fechado nunca decresce com o passar do
tempo; ela permanece constante somente no caso
especial de processos reversiveis, sendo crescente
caso contréario.

No contexto de teoria de informacéo, também se de-
fine uma quantidade chamada entropia. Dada uma
variavel aleatdria X, com distribuicao de probabilida-
des {p}, define-se a sua entropia pela somatoria [42]

Sgh = —Z; p;In p;. (8)

Essa entropia informacional, também chamada entro-
pia de Shannon, quantifica a informacéo que se ob-
tém, em média, ao se realizar o experimento aleatoério,
revelando o valor da variavel X. De forma equivalente,
ela mede o grau de incerteza associado a distribuicao
de probabilidade.

E fato conhecido que as expressdes para entropia
da Mecénica Estatistica usual podem ser obtidas como
casos particulares da entropia de Shannon®, aplicada a
distribuicao de microestados do sistema (ensemble). Por
iss0, em mecanica estatistica de nao-equilibrio, essa é a
definicdo de entropia mais amplamente utilizada. Em par-
ticular, assim € feito no estudo dos teoremas de flutuacéo,
com grande sucesso [10]. Essa bem sucedida correspon-
déncia reforca a intima conexdo entre termodinémica e

® A menos da constante de Boltzmann, kg, que faz o ajuste de unidades.

informacéo, que discutimos anteriormente.

E possivel definir um anélogo da entropia de Shannon
para sistemas quanticos. Dado o operador densidade
p que descreve o estado de um sistema, a entropia
informacional quéantica, ou entropia de von Neumann,
€ definida como [42]

Sun = =Tr(p In p). 9)

De fato, essa quantidade se mostra bastante Util para
se descrever um estado quantico do ponto de vista
informacional, justamente por manter muitas das pro-
priedades da entropia de Shannon; por isso é a entro-
pia adotada no campo da informacdo quantica [42].
Em particular, ela permite quantificar correlacdes em
estados de sistemas compostos.

A entropia informacional é certamente a mais usada
em termodindmica quéantica até hoje. Por sua relacéao
com a entropia de Shannon, ela se adequa natural-
mente a descricdo de sistemas quéanticos em equi-
librio térmico, o que ja era feito décadas antes da
existéncia de uma termodindmica quantica tal qual a
entendemos (Secc¢ao 2).

Para sistemas quanticos fora do equilibrio mas em re-
gimes convencionais, 0 uso da entropia informacional
também se mostrou bem sucedido. Foi esta a entropia
adotada por Alicki no estudo de um sistema fraca-
mente acoplado a um conjunto de banhos térmicos,
0 que levou a derivacao da Segunda Lei na forma da
desigualdade de Clausius [15]. A abordagem das me-
didas de dois pontos, que leva aos teoremas de flutu-
acao para sistemas em contato com banhos térmicos,
também se sustenta nessa definicao [32]. Esse éxito
reforca, uma vez mais, a relagdo entre termodinamica
(quantica) e informagéao (quantica).

Ha, porém, uma limitacéo importante na interpretacao
da entropia de von Neumann como variavel termodi-
namica. Para um sistema quantico fechado, compos-
to de varias partes interagentes, pode-se mostrar fa-
cilmente que a entropia informacional é constante ao
longo do tempo. Em termodinamica, porém, sabemos
que a maioria dos processos possiveis em sistemas
fechados sao irreversiveis e, portanto, produzem au-
mento da entropia com o tempo.

Em outras palavras, a entropia de von Neumann nao
permite a reproducao imediata da Segunda Lei quan-
do a aplicamos de maneira global, tratando consis-
tentemente todos os entes fisicos como partes de
um unico (e possivelmente complexo) sistema quan-
tico [48]. E, com efeito, essa visao global € uma for-
te tendéncia no progresso recente da termodinamica
quéntica, conforme cresce o interesse por correlacoes
quanticas e sistemas cada vez menores.

Algumas propostas vieram no sentido de “adaptar” o
uso da entropia de von Neumann e obter resultados
mais satisfatérios com respeito a Segunda Lei. Um
exemplo importante é a visdo de que a irreversibilida-
de esta contida na perda de acesso aos graus de li-



berdade do ambiente. Pela incorporacéao de principios
como esse, é possivel definir uma quantidade chama-
da producéo de entropia — que nesse caso Nao coin-
cide com a variacdo da entropia do Universo — que
adequadamente reproduz nao s6 a forma usual da
Segunda Lei, como também os teoremas de flutuacéao
e outros resultados relevantes [44]. Essa abordagem
enriquece o0 entendimento sobre o papel da informa-
cao (acessivel) em termodinamica.

Uma alternativa introduzida em 2011 propde substituir
a forma estrita da entropia de von Neumann em favor
de uma entropia diagonal [43] ,

Sa=-Z,p,,Inp,., (10)

a partir dos elementos de matriz de p na base do ha-
miltoniano instantaneo do sistema. Ao contrario da
entropia informacional, esse novo tipo de entropia
pode ser crescente em um sistema quantico fechado,
desde que submetido a “operacdes externas” ou a um
hamiltoniano variavel no tempo [45]. Além disso, a en-
tropia diagonal guarda uma relag&o direta com a ener-
gia instantanea do sistema, o que é desejavel uma vez
que de fato ocorre na Termodinamica usual [43].

Outra abordagem relevante foi introduzida em 2019
[46], rompendo mais profundamente com a entropia
de von Neumann. Ela parte da percepcao de que o
comportamento classico da entropia termodinamica
esta vinculado a ideia de coarse-graining (perda de
detalhe em traducéao livre), quer dizer, os graus de li-
berdade microscopicos do sistema sdo acessados
apenas de forma indireta e parcial, pela observacao
de variaveis macroscopicas. Assim, eles introduzem
as chamadas entropias observacionais, sempre as-
sociadas a medicao de certos observaveis quanticos.
Mostra-se que algumas dessas entropias, associadas
a medicdes de energia, podem se comportar de forma
similar a entropia termodinamica classica, além de re-
cuperar a entropia diagonal como um caso particular.

Como vimos, as entropias diagonal e observacional
resolvem alguns dos problemas associados a entro-
pia de von Neumann. De maneira geral, continua a
nao haver consenso sobre qual € a definicao termo-
dinamicamente correta, e ha ainda outras propostas
alternativas (ver [47]). Nao obstante, podemos afirmar
que a ultima década foi de muito progresso nesse am-
bito, com acumulo de resultados nas diferentes abor-
dagens.

5. Conclusoes

A termodinadmica quantica se caracteriza pela busca,
de um lado, de uma descricao termodinamica de sis-
temas quéanticos fora do equilibrio — com particular
énfase no papel desempenhado por fendbmenos como
emaranhamento e superposicao; e, de outro, do en-
tendimento da termodinamica usual como fenomeno-
logia emergente de um mundo microscopico regido
pela teoria quantica. A necessidade da construgao
desse tipo de conhecimento é certamente alimenta-

da por pelo menos trés frentes de avanco observa-
das na Fisica da Ultima virada de século: a compreen-
sao da termodinémica de sistemas classicos fora do
equilibrio; o desenvolvimento da teoria da informacéo
quéntica; e o amadurecimento tecnoldgico da mani-
pulacao e controle de estados quanticos individuais,
com a possibilidade de construcao de maquinas tér-
micas quanticas.

Esta nova area de pesquisa, estabelecida na década
passada, apesar dos sdlidos resultados ja construidos
para sistemas quanticos interagentes com reservato-
rios térmicos e em regime de acoplamento fraco, ain-
da esta longe de estabelecer — a nivel de consenso na
comunidade — um arcabouco tedrico geral o suficiente
para as atuais demandas tedricas e praticas. Neste
artigo, vimos que uma das dificuldades existentes
esta na proépria definicdo de grandezas fundamentais
como calor, trabalho, energia interna e entropia. Sem
uma maneira consistente e universal de se definir es-
sas quantidades, é dificil investigar o limite de valida-
de das leis da Termodinamica no &mbito quantico, ou
entender o possivel fundamento quéntico dessas leis.

A termodindmica quéntica é uma area ainda jovem
e que tem atraido interesse crescente nas Ultimas
duas décadas. Apesar das grandes dificuldades en-
contradas, muitos resultados tém sido construidos
e incorporados a base comum de conhecimento da
comunidade. Ainda nao esta claro se sera possivel
construir uma teoria geral e consistente que mereca
ser chamada de Termodinamica Quantica, com ini-
ciais mailsculas. A falta de consenso nas questdes
mais desafiadoras é justamente um dos motores mais
poderosos do progresso cientifico, e os préoximos
anos ou décadas dirdo que frutos os nossos esforgos
permitirdo colher.
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A Gazeta vista pela inteligéncia

artificial

Departamento de Matematica, Universidade de Aveiro

"Convidei" o ChatGPT, conhecido modelo de lin-
guagem com inteligéncia artificial, para uma con-
versa sobre a Gazeta de Fisica. As perguntas (GF)
foram feitas em inglés e apresenta-se a traducéo. As
respostas foram solicitadas em Portugués Europeu e
portanto nao fiz qualquer traducéao. Observa-se que,
ainda assim, alguns/algumas termos/expressoes
surgem em Portugués do Brasil. Segue-se a tran-
scricao literal das respostas do Chat. Cada resposta
demorou cerca de 2-3 minutos a ser completada
pelo Chat. O veredicto fica a cargo do leitor.

GF: Fale-me da Gazeta de Fisica, o boletim da Socie-
dade Portuguesa de Fisica.

Chat: A Gazeta de Fisica é o boletim informativo da
Sociedade Portuguesa de Fisica, uma organizacéo
que representa os fisicos em Portugal. A Gazeta de
Fisica € uma publicacdo mensal que contém artigos,
noticias e informagdes sobre a fisica em Portugal e
no mundo.

A revista publica artigos de investigacao e divulgacao
cientifica sobre diversos temas em fisica, desde a fisi-
ca fundamental até as aplicacbes praticas. A Gazeta
de Fisica também apresenta relatos de eventos e
conferéncias realizadas pela Sociedade Portuguesa
de Fisica, além de noticias sobre os ultimos avancos
em fisica e tecnologia.

A Gazeta de Fisica é uma importante fonte de infor-
macao para a comunidade de fisicos em Portugal e
um meio de divulgacao da fisica para o publico em
geral. A revista também promove a interacéao e a co-
laboracado entre os fisicos portugueses e a comuni-
dade cientifica internacional.

A Gazeta de Fisica esta disponivel em formato im-
presso e online e € distribuida gratuitamente para to-
dos os membros da Sociedade Portuguesa de Fisica

GF: Tem a certeza que a Gazeta de Fisica é publi-
cada mensalmente?

Chat: Peco desculpa pelo meu erro anterior. A Gaze-
ta de Fisica ndo € uma publicacao mensal, mas sim

GAZETADEFISICA.SPFPT

uma revista trimestral da Sociedade Portuguesa de
Fisica. Obrigado por me alertar.

GF: Que artigo publicado na Gazeta de Fisica ad-
quiriu maior notoriedade e porqué?

Chat: Nao ha um artigo especifico publicado na
Gazeta de Fisica que tenha adquirido uma notorie-
dade particularmente grande fora da comunidade de
fisicos em Portugal. No entanto, a Gazeta de Fisica
ja publicou varios artigos importantes e de grande
relevancia para a fisica em Portugal € no mundo.

Por exemplo, a revista ja publicou artigos sobre as
contribuicées de fisicos portugueses para a ciéncia,
como a descoberta de novos materiais supercon-
dutores e a investigacéo sobre a radiacédo césmica
de fundo. Além disso, a Gazeta de Fisica também
ja publicou artigos sobre as aplicacées da fisica em
diversas areas, como a medicina, a energia renovavel
e a tecnologia da informacéao.

Embora nenhum artigo especifico tenha adquirido
uma notoriedade excepcional, a Gazeta de Fisica
continua a ser uma publicagdo importante para a
comunidade de fisicos em Portugal e um meio de
divulgacao da fisica para o publico em geral.

GF: Existem estratégias provadas para aumentar a
notoriedade de uma publicacdo como a Gazeta de
Fisica?

Chat: Existem vérias estratégias que podem ser uti-
lizadas para aumentar a notoriedade de uma publi-
cacao como a Gazeta de Fisica:

1. Melhorar a qualidade e a relevancia dos arti-
gos publicados, tornando-os mais interessantes e
acessiveis para um publico mais amplo.

2. Promover a revista em eventos cientificos e con-
feréncias, bem como através de redes sociais e out-
ros meios de comunicacao.

3. Estabelecer parcerias com outras publicagdes
cientificas e instituicbes académicas, para aumentar
a visibilidade da revista e a sua credibilidade no meio
cientifico.



4. Investir em marketing e publicidade, utilizando
anuncios e campanhas online para atrair mais leitores
e aumentar a notoriedade da revista.

5. Oferecer conteudo exclusivo, como entrevistas
com fisicos proeminentes ou artigos sobre topicos
controversos ou inovadores, que possam atrair a at-
encao do publico em geral e promover o0 debate so-
bre a fisica.

E importante lembrar que a construcdo de uma repu-
tacéo forte e duradoura requer tempo, esforco e in-
vestimento continuo. A Gazeta de Fisica deve manter
um elevado padrao de qualidade e relevancia, e estar
sempre atenta as necessidades e interesses da sua
audiéncia, para manter e expandir a sua notoriedade
ao longo do tempo.

GF: Pode descrever algumas outras publicacdes
com ambito semelhante a Gazeta de Fisica?

Chat: Existem varias publicacdes semelhantes em
ambito a Gazeta de Fisica, que sao dedicadas a di-
vulgagdo da fisica e da ciéncia em geral. Algumas
das publicagcbdes mais conhecidas incluem:

1. Physics World - uma revista mensal publicada pelo
Institute of Physics (IOP), que apresenta artigos, noti-
cias e andlises sobre avancos recentes na fisica e
suas aplicacdes em outras areas.

2. Scientific American - uma revista mensal que pub-
lica artigos sobre uma ampla gama de tépicos cienti-
ficos, incluindo fisica, biologia, quimica e tecnologia
3. Nature Physics - uma revista cientifica revisada
por pares que publica artigos de pesquisa em fisica
tedrica e experimental, bem como artigos de revisao
e noticias sobre a fisica.

4. American Journal of Physics - uma revista cientifica
revisada por pares que publica artigos de pesquisa
em fisica tedrica e experimental, bem como artigos
sobre educacao em fisica.

5. Revista Brasileira de Ensino de Fisica - uma revista
cientifica revisada por pares dedicada ao ensino € a
divulgacao da fisica no Brasil.

Cada uma dessas publicagcdes tem um publico e um
foco ligeiramente diferentes, mas todas s&o impor-
tantes para a promocao e divulgacao da fisica e da
ciéncia em geral.

GF: Pode sugerir um tépico para um possivel grande
artigo numa edicéao futura da Gazeta de Fisica.

Chat: Claro, aqui estd uma sugestao de tépico para
um artigo na Gazeta de Fisica:

"Tecnologia de armazenamento de energia renovavel:
desafios e oportunidades para a fisica".

O artigo poderia explorar as varias tecnologias de ar-
mazenamento de energia renovavel, como baterias
de ion de litio, hidrogénio verde e tecnologia de fluxo
de energia, e discutir os desafios fisicos associados
a sua implementacdo em grande escala. Além disso,
o artigo poderia abordar as oportunidades e impli-
cacdes econdmicas e ambientais do armazenamento

de energia renovavel, e como a fisica pode desem-
penhar um papel crucial na superagado desses de-
safios. Seria uma abordagem interessante e relevante
para a fisica e para a sociedade em geral.

GF: E poderia sugerir um outro artigo para um fu-
tura edicéo da Gazeta de Fisica, mas desta vez sobre
fisica fundamental?

Chat: Com certeza, aqui esta uma sugestao de tépi-
co para um artigo sobre fisica fundamental que po-
deria ser publicado na Gazeta de Fisica "Perspetivas
atuais em Fisica de Particulas: Explorando os Mis-
térios do Universo”.

Este artigo poderia explorar os ultimos desenvolvi-
mentos na fisica de particulas, incluindo avancos
em nosso entendimento sobre a natureza da matéria
escura, a existéncia do bdéson de Higgs, e as pro-
priedades dos neutrinos. O artigo poderia discutir
também os experimentos de grande escala, como o
Grande Colisor de Hadrons (LHC), e as implicacdes
desses avancos para a compreensao geral da fisi-
ca tedrica. Além disso, o artigo poderia abordar as
proximas grandes questdes na fisica de particulas e
as perspetivas para a descoberta de novas particu-
las fundamentais, e como essas descobertas podem
ajudar a moldar nossa compreensao da natureza do
universo.
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José Braga

A abordagem biografica € uma das formas mais antigas
de Historia da Giéncia, tendo sido cultivada com o intuito
moralizador, muitas vezes de maneira quase hagiografica,
nao sendo raras as biografias em que o biégrafo se deixa
deslumbrar pelo biografado. As razbes para esses erros
sao diversas, sendo de destacar a identificagéo entre o
escritor e 0 objeto de estudo.

A biografia tem, claro, um papel limitado aos cientistas
mais relevantes, os com importancia pioneira, fundadores
ou chefes de escolas de investigacéo, que fizeram desco-
bertas marcantes ou desempenharam fungdes publicas.
Ainda assim, esta abordagem é uma forma popular de
Historia da Ciéncia, podendo dirigir-se a um publico alar-
gado e permitindo compreender a transmissao do pensa-
mento préprio da época em que o cientista viveu. E uma
boa forma de dar uma perspetiva da Ciéncia integrada
nos seus contextos social, econdmico, cultural, politico e/
ou religioso.

E com base nestas Ultimas premissas que o Centro Inter-
universitario de Histéria da Ciéncia e da Tecnologia esta
a desenvolver um «Dicionario de Cientistas, Engenhei-
ros e Médicos em Portugal» acessivel pela internet no
sitio https://dicionario.ciuhct.org/. A finalidade desta
iniciativa é consolidar informacéao sobre cientistas, en-
genheiros e médicos nacionais ou estrangeiros que
tenham trabalhado no nosso pais (incluindo antigas
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" | Dicionario acessivel na internet em:
https://dicionario.ciuhct.org/

colbnias). O dicionario tem como modelos o New Dic-
tionary of Scientific Biography (dirigido por Noretta
Koertge) e o Dicionario de Educadores Portugueses
(dirigido por Anténio Novoa).

Os autores das entradas do dicionario sdo, sobretudo,
Historiadores da Ciéncia, mas ha convites a diversos
especialistas para varios biografados. Apela-se ainda
a ciéncia cidada, podendo o leitor contribuir com uma
biografia (publicada seguindo o livro de estilo e apds
0 processo de revisao), contactando para o endereco
eletréonico ciuhctcomunica@fc.ul.pt

Realizado por peritos e de acesso livre, este dicionario
pretende atingir e ser Util ao grande publico, especial-
mente, estudantes, investigadores e professores de
diferentes areas e niveis de ensino. Para isso, estaréo
contemplados mais de 400 nomes, desde humanistas
dos séculos XV e XVI, como Francisco de Holanda,
ou cartografos, caso de Pedro e Jorge Reinel; nave-
gadores, por exemplo, Anténio de Naiera, ou coro-
grafos, caso do padre Antonio Carvalho da Costa.
Os naturalistas do século XVIIl, como José Francisco
Correia da Serra ou Teodoro de Almeida, nao foram
esquecidos. Este empreendimento alcanga igual-
mente o periodo contemporéneo, englobando tam-
bém bidlogos, como José Anchieta ou Teles Palhinha;
engenheiros, caso de Manuel Afonso de Espregueira;
farmacéuticos, entre outros, Alberto Ralha; fisicos,
como Manuel Valadares; geografos, por exemplo, Or-
lando Ribeiro; gedlogos, caso de Paul Choffat e Carlos
Teixeira; matematicos, como Daniel Augusto da Silva;
médicos, caso de Marck Athias e Ricardo Jorge; e
quimicos, por exemplo, Anténio Ferreira da Silva.

Desafiamos o leitor a navegar por este dicionario e a
descobrir por si a enorme quantidade de pessoas que
produziram Ciéncia em Portugal, como a fizeram e em
que circunstancias.
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Como funciona o comboio maglev?
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Material

® magnetes furados
e um lapis comprido
e objetos diversos

e plasticina

e caneta de feltro

Materiais magnéticos

Desafio-vos a organizarem 0 jogo “caga aos magnetes”
na sala de aula. Qual de vocés consegue encontrar mais
magnetes? E agora um segundo jogo: “caca aos objetos
que 0 magnete agarra”. Para este segundo jogo cada um
precisa de um magnete e de um bloco onde escreve as
suas descobertas. Quem encontrou mais magnetes? E o
que descobriram relativamente aos objetos/materiais que
0s magnetes “agarram”, ou, diria um fisico, atraem? Quem
identificou um maior nimero de materiais que nao sao/sao
atraidos pelo magnete? Apenas materiais com proprieda-
des magnéticas sao atraidos pelos magnetes. Entre estes
materiais esta o ferro e o ago, que é uma liga com ferro,
dois materiais bem comuns. Outro material € o niquel, um
metal usado nas moedas de 1 € e 2 €. Com 0 magnete
verifica quais das moedas que usamos sao atraidas. Ve-
ras que as moedas de 1, 2 e 5 céntimos, com ferro na
sua composicao, sao atraidas pelo magnete, mas nao as
moedas de 10, 20 e 50 céntimos. Estas moedas sé&o es-
sencialmente feitas de cobre e ndo tém qualquer material
magnético na sua composicao. Experimenta agora as de
1 € e 2 € O que concluis? Estas moedas nao tém ferro
mas tém niquel que também é magnético. S6 materiais
realmente muito especiais tém propriedades magnéticas.

Podes verificar que tecido, papel, aluminio, cobre, vidro,
plastico ndo sao atraidos por um magnete.

Um magnete que levita

Uma aplicacdo do magnetismo € a construcdo de com-
boios que podem deslocar-se a uma velocidade muito alta
porque levitam, i.e. flutuam no ar, e, por isso, ndo perdem
energia por nao rasparem numa superficie: sao 0s com-
boios de levitagao magnética (do inglés, magnetic levitation
transport - maglev) . Vamos perceber como funcionam.

Toma um conjunto de magnetes furados no centro. Podes
compra-los com a forma de circulos furados. Precisas ain-
da de um lapis comprido e de um pedago de plasticina.
As figuras 1 a 7 podem ajudar-te a seguir as indicacdes
propostas. Espeta o lapis na plasticina e coloca-o na verti-
cal. Pega em dois magnetes e coloca um sobre o outro de
modo a ficarem colados um ao outro. Enfia os magnetes
colados no lapis. Faz uma cruz no magnete que estéd em

Figura 1 - lapis vertical com plasticina
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Figura 2 - um magnete enfiado no lapis
Figura 3 - dois magnetes que se atraem enfiados no lapis
Figura 4 - marcar com uma cruz face de cima

Figura 5 - marcar com uma cruz magnete da base
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cima. Agora retira este magnete, vira-o de modo a ficar
com a face que estava para cima virada para baixo. O que
observas? Consegues que 0s magnetes colem um ao outro?

Nao! Os magnetes repelem-se. A forca magnética atua a
distancia, tal como a forga gravitica. A diferenca é que a
forca gravitica sempre puxa 0s objetos para o centro da
Terra — se largares um objeto ele cai em direcao ao chao
porque € atraido pela forca gravitica da Terra. Mas a forca
magnética pode ser atrativa - é 0 que se passa quando
colaste dois magnetes um ao outro ou quando foste a pro-
cura de objetos que se agarram ao teu magnete. Mas tam-
bém pode ser repulsiva. E por isso que consegues colocar
um magnete a flutuar.

Retira 0 magnete de cima e marca uma cruz na face de
cima do magnete que esta em cima da plasticina. Ago-
ra repete com os restantes magnetes o que fizeste com
0 segundo magnete: um a um enfia no lapis de modo a
colarem-se ao magnete de baixo € marca uma cruz na face
de cima. No final deves ter todos 0s magnetes marcados
com uma cruz numa face e sem nada na outra.

Usando o lapis para enfiar os magnetes, verifica o que
acontece quando tentas juntar duas faces com cruz ou
duas faces sem cruz.

Repelem-se! Sim, os magnetes s se atraem se jun-
tares uma face com cruz com uma face sem cruz! Di-
zemos que um dos lados é o lado norte do magnete
e 0 outro é o lado sul. Para saberes qual é o lado
norte podes aproxima-lo de uma bussola: o lado sul
do magnete atrai o norte da bussola, o lado norte do

magnete repele o norte da bussola. Consegues enfiar

Figura 6 - dois magnetes repelem-se

Figura 7 - espetada de magnetes que se repelem



todos os magnetes no lapis sem que nenhum se to-
que?

Agora que conheces algumas propriedades dos magnetes
podes imaginar diversas aplicacoes.

Deixas cair uma caixa de clipes no chao ou, sem querer,
misturas uma caixa de clipes com uma caixa de confetis de
papel: consegues propor um modo rapido de os apanhar
ou separar? Ou tens uma caixa cheia de moedas: como
podes separar rapidamente as moedas de 1, 2 e 5 cénti-
mos”?

Imagina que consegues forrar os carris de um trajeto que
liga duas cidades com magnetes muito fortes com o lado
da cruz para cima. E agora aplicas outros magnetes igual-
mente fortes na parte debaixo de um comboio com a cruz
virada para baixo e obrigas 0 comboio a deslizar entre guias
por cimas dos magnetes aplicados nos carris: obtiveste um
maglev. Tenta construir um com os teus colegas! Teras de
fazer um projeto.
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Figura 8 - O Transrapid 09 na Sax6nia do Norte, Alemanha, um comboio maglev
https://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/0/0f/Transrapid-emsland.jpg
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Abertura do concurso para os Prémios de Incentivo
da Exceléncia no Ensino da Fisica no 3.° ciclo e

Ensino Secundario

Com o apoio da Fundacéao “la Caixa” e do Banco BPI

Encontra-se aberto até final de 2023 o periodo de
candidatura aos Prémios de Incentivo da Excelén-
cia no ensino da Fisica no 3.° Ciclo e Secundario,
atribuidos pela Sociedade Portuguesa de Fisica.
Os prémios destinam-se a professores dos ensinos
béasico ou secundario (grupo 510), que desenvolvam
a sua atividade docente em Portugal, cuja atividade
e especial dedicagao ao ensino evidenciem um tra-
balho significativo para o ensino-aprendizagem da
Fisica.

Os prémios distribuem-se pelas categorias: carreira
(Prémio Rémulo de Carvalho), boas praticas peda-
gogicas (Prémio André Freitas) e melhor artigo na
Gazeta de Fisica (Prémio Lidia Salgueiro), contando
com o patrocinio exclusivo da Fundagao “la Caixa” e
do Banco BPI. A cada prémio corresponde um valor
pecuniario e um diploma.

Os candidatos devem ser propostos por iniciativa
da escola em que lecionam, por iniciativa de pelo
menos trés socios da Sociedade Portuguesa de
Fisica, ou por proposta da Direcao da Sociedade

Portuguesa de Fisica. As candidaturas devem ser
acompanhadas de duas cartas de recomendacao, e
ainda do Curriculum Vitae, no caso do prémio car-
reira Romulo de Carvalho, e do Curriculum Vitae e
de um portefdlio que documente as boas praticas
pedagdgicas, no caso do prémio André Freitas. As
candidaturas aos prémios de carreira € de boas
praticas pedagodgicas encontram-se abertas até 31
de dezembro de 2028.

O prémio para o melhor artigo na Gazeta de Fisica
contempla os artigos publicados nos dois anos civis
anteriores ao da abertura do concurso. A apreciagéo
desses artigos é efetuada independentemente de
qualquer candidatura.

A entrega dos prémios decorrera na FISICA 2024 -
24.2 Conferéncia Nacional de Fisica/34.° Encontro
Ibérico para o Ensino da Fisica a decorrer em 2024,
em Coimbra.

Para mais informacdes consultar:
https://www.spf.pt/PREMIOSLACAIXA2024
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Vencedores da Olimpiada Regional
de Fisica 2023

Decorreu no passado sabado, 22 de abril, a etapa regional das Olimpiadas de Fisica. Os vencedores foram:

Escalao A

Escalao A - Norte Litoral

ot

Henriqgue Ramos Gongalves
Bruno Manuel Ferreira e Costa
Francisco Luis Ferreira Marabuto da Silva

Colégio de Ermesinde
Miguel Anténio Pereira da Silva

Anténio Dinis Sousa Baldaia
Pedro Machado Ferreira

Escola Secundaria de Penafiel
Carolina Silva Leal Moreira Monteiro

Nina Marques da Silva de Lemos Pires
Edgar Urien Cabral Pinto Maia da Mota

Colégio "Casa Mae"

Escalao A - Norte Interior

wt

Diogo Borges Fernandes
Maria Augusta Queirés Ramos
Sara Luis da Cunha Lucio

EB e Secundaria de Mondim de Basto
Maria Margarida Serddio Cecilio

Carla Sofia Rei Morgado
Sara Filipa Santana Santos

EB e Secundaria de Sao Joéao da Pesqueira

Escalao A - Centro Litoral

Mafalda Filipa Duarte Pombo
David Lauro Antunes
Carolina Francisca Teixeira dos Santos

Escola Secundaria Alves Martins, Viseu
Ana Patricia Julio Ribeiro

Guilherme Manuel Calado de Oliveira
Henrique de Nébrega Malca de Almeida Neto

Escola Secundaria José Estevao, Aveiro
Afonso Silva

Matilde Marques
Joédo Tiago Castelo

Colégio Rainha Santa Isabel, Coimbra

Escalao A - Centro Interior

ot

Afonso Cavalheiro Galvao
David Joao Santos Domingos
Lufs Filipe Ferreira Oliveira

Escola Cidade de Castelo Branco
David Santos

Pedro Almeida
Bernardo Bréas

Escola do Fundéo

Bruna Almeida Rebelo
Diogo Figueiredo
Emanuel Fonseca

Escola Fornos de Algodres

Escalao A - Regiao Lisboa

ot

Jaime Valentim do Carmo Sousa
Daniel Rosa Martins
Antonio Vitorino Cordeiro Queiroz

Colégio Moderno
Francisca Puga Queirés de Azevedo Cruz

Rafael Liebermann Paiva de Andrade Viana
Tiago Bernardino Manique

Academia de Musica Santa Cecilia
Diogo Sousa Lavrador Marques de Aguiar

Leonor Almeida de Azevedo
Rafael Alexandre de Andrade Soares Marques

Agrupamento de Escolas Patricio Prazeres

Escalado A - Regiao Acores

ot

Rodrigo D’Almeida Lima Canédo dos Santos
Mafalda Lopes da Cunha Vaz
Isabel Vilela de Carvalho Benevides Sousa

Escola Secundaria Domingos Rebelo
Beatriz Buenaventura Moniz

Martim Casanova de Sousa Cabral
Miguel Salvador Marques Almiro Costa

Escola Secundaria das Laranjeiras
Maria da Luz de Mesquita Diniz
Constanca Melo Toste Belerique Ormonde

José Gabriel Garcia de Vargas Martinho Tei-
xeira

Escola Basica e Secundaria Tomas de Borba

Escalao A - Regiao Madeira

ot

Marcos Pires
Matilde Pedras
Santiago Simas

EB 23 Dr. Alfredo F. Nébrega Junior

Diogo Luis Gama Ferreira de Mendonca
Dinis Mateus Jardim Candelaria
José Hélder Freitas Vieira

EB e Secundaria Bispo D. M. F. Cabral
Henrique Gongalves Sousa

Lara Filipa Teixeira Sousa
Inés Camara Pequeneza

EB e Secundaria da Calheta/ PE da Calheta
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Escalao A - Regiao Faro

Carolina da Cunha Afonso de Oliveira
Luis Ye

Colégio Internacional de Vilamoura

Rafael Duarte de Almeida Veiga
Escola Basica Integrada de Ferreiras

Escalao B

Escalao B - Norte Litoral

David Marante Moura
Escola Secundaria ¢/ 3° ciclo de Paredes

Rodrigo Henriques Roque
Escola Secundaria de Valongo

lvan Romeu Pereira Pinto
Esc. Sec. com 3.° Ciclo do EB de Fafe

Afonso Costa de Sousa
Escola Secundaria Tomaz Pelayo, Santo Tirso

Alexandre Miguel Lemos Ferreira
Esc. Sec. com 3.° Ciclo do EB de Fafe

Francisco Silva Correia
Escola Secundaria de Estarreja

Gabriela Pinto da Costa Sa de Meireles
Colégio Nova Encosta

Inés Alves Padrela Pinto Correia
EB e Secundaria Carolina Michaelis, Porto

Miguel Santos Cardoso Fernandes da Silva
Colégio Liceal de Santa Maria de Lamas

Victor Resende Coelho
EB e Secundaria de Santa Maria da Feira

Escalao B - Norte Interior

ol

Joéo Luis Ramos Silva
EB e Secundaria de Vila Pouca de Aguiar - Sul

Anténio Manuel Charrao Rodrigues
EB e Secundaria de Vila Pouca de Aguiar - Sul

Luis Guilherme Vicente Pino
Escola Secundaria Emidio Garcia, Braganca

Escalao B - Centro Litoral

Goncalo Nogueira Martins
Colégio de Nossa Senhora da Assun¢ao, Anadia

Luis Duarte de Jesus
Escola Secundaria Dr. Mario Sacramento, Aveiro

Maria Miguel Silva Pereira )
Escola Secundaria Marques de Castilho, Agueda

Tiago Alexandre Rodrigues Botelho
Escola Secundaria Alves Martins, Viseu

Hugo Miguel Carvalho Antunes
Colégio da Rainha St? Isabel, Coimbra

%  Arthur Vinicius Duarte

Escola Secundaria Alves Martins, Viseu
%  Pedro Miguel da Veiga e Moura Alves Roméo

Escola Secundaria Dr. Mario Sacramento, Aveiro
%  Dinis dos Santos Rosa

Colégio de Nossa Senhora da Assuncao, Anadia
% Rodrigo da Luz Moreira

EB e Sec. Eng. Dionisio Augusto Cunha, Nelas
% Tomas Penas Bernardo

Externato Cooperativo da Benedita

Escalao B - Centro Interior

Simao Pedro Garcia Mendes
Escola Secundaria de Seia

Mariana Filipa Domingues Antunes
Agrupamento de Escolas Padre Anténio de Andrade

@ Martim Vicente
Escola Quinta das Palmeiras

Escalao B - Regiao Lisboa

Inés Costa
Externato Marista de Lisboa

Dinis Maria Domingos Pinto
Escola Secundaria José Gomes Ferreira, Lisboa

@ Sebastiao Miguel Teixeira de Mendonga
Colégio Pedro Arrupe
&% Pedro Sérro Elias
Colégio Salesiano Oficinas de S. José
&% Matilde Gameiro Mestre
Colégio Pedro Arrupe
%%  Pedro Miguel dos Santos Capitdo
Escola Secundéria de Gago Coutinho
%% Raquel Vitorino Vieira
Escola Secundaria do Restelo, Lisboa
&%  Felipe Lébo Barros Santana
Esc. Sec. ¢/ 3.° Ciclo do EB da Qta. do Marqués
¥  Gabriel Libério Neto
Escola Secundaria Sebastidao e Silva, Oeiras
<%  |ucas Alexandre Penalva Camarinha

Esc. Sec. Luis de Freitas Branco, Paco de Arcos, Oeiras

Tiago Fernandes Rodrigues Aguiar de Jesus
Esc. Sec. Luis de Freitas Branco, Paco de Arcos, Oeiras

Escalao B - Regiao Acores

Matias Fernandes Alves
Escola Secundaria Domingos Rebelo

Pedro Filipe de Sousa Silva
Escola Secundaria Domingos Rebelo

@ Matilde Sousa Couto
Escola Secundaria Antero de Quental



Escalao B - Regidao Madeira Escalao B - Regiao Faro

+  Dinis Manuel Serddio da Fonseca . Dinis Filipe Rocha da Cruz
Escola da APEL Escola Secundéria Diogo de Guveia

« Joao Bernardo de Jesus Ghira . Emanuel Afonso Fonseca Inacio Pinto Gago
Escola Secundaria Jaime Moniz Escola Secundéria de Pinheiro e Rosa
Maria Santos Martins de Sa @ Vicente Eustace Sengo da Costa
Escola da APEL Escola Secundéria de Pinheiro e Rosa

9.° Encontro de Professores de Fisica e Quimica, 4 e 5
de setembro 2023

Nos dias 4 e 5 de setembro de 2023, tera lugar a 9.2 edicdo do Encontro de Professores de Fisica e Qui-
mica na Universidade do Algarve.

De cariz eminentemente pratico, este evento é composto fundamentalmente por oficinas, onde é feita
uma abordagem experimental a diversos temas de Fisica e de Quimica, mas também relacionados com
o0 entrosamento entre estas areas cientificas e outras como a Biologia, a Geologia, o Ambiente ou a In-
formatica, em linha com o espirito de interdisciplinaridade e de abordagem dos desafios societais atuais,
patentes nas aprendizagens essenciais dos ensinos basico e secundario. Conta ainda com duas pales-
tras, uma na area da Fisica e outra na area da Quimica, nas quais serdo abordados temas relacionados
com descobertas cientificas e desenvolvimentos tecnoldgicos recentes, com relevancia para o corpo de
conhecimento destas ciéncias e impacto nas nossas vidas e no planeta. Este Encontro pretende ser um
espaco onde docentes dos ensinos basico e secundario e do ensino superior possam partilhar experién-
cias e discutir temas de ciéncia, num ambiente descontraido e de sa convivéncia.

As inscricdes encontram-se abertas.

Para mais informagdes e inscricdo, consultar:
http://9enpfq.spf.pt/

9 Encontro de Professores
“de Fisica e Quimica
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Lancamento de nova revista do Laboratorio
de Instrumentacao e Fisica Experimental
de Particulas

O LIP - Laboratério de Instrumentacgéo e Fisica Experimental de Particulas - langou recentemente a revista
INTERACCOES. Esta revista destina-se a todos os curiosos em relagao a Fisica de Particulas e Astroparticu-
las, bem como as tecnologias associadas.

No editorial do primeiro nUmero, explica-se a origem do nome da revista:

"Porque no fundo é sempre de interacées que tratamos - sejam elas entre particulas elementares ou com o Universo
distante, entre computadores em rede ou entre disciplinas para criar aplicacdes inovadoras, entre seres humanos ou
comunidades. Utilizamos a fisica e os seus métodos, juntamente com ferramentas e modelos computacionais de grande
escala, para estudar as interacdes e compreender 0 mundo que nos rodeia em muitos campos e problemas complexos
diferentes."

O LIP espera lancar dois nUmeros por ano - o de Primavera e o de Outono - e deseja a todas e a todos boas leituras!
A revista encontra-se disponivel em: https://www.lip.pt/lfiles/interaccoes-EDICAO-N-2023-1.pdf

INTERACCOES

Bosdo de Higgs - 10 anos de uma descoberta

O LIP na calibracao de ProtoDUNE-II

SND@LHC - uma nova experiéncia no LHC
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