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O mundo é feito de dtomos. Esta é, segundo o fisico Richard Feynman, a verdade mais essencial do
nosso corpo de ciéncia. As moléculas, nos liquidos e nos gases, sdo conjuntos de dtomos ligados. Os
s6lidos sdo conjuntos imensos de dtomos ordenados numa rede cristalina.

Nos tltimos anos, tem-se desenvolvido muito a investigacdo, tedrica, computacional e experimental,
sobre agregados atomicos, que sdo conjuntos de dtomos com tamanho intermedidrio entre o das
moléculas pequenas e o dos s6lidos extensos. Por exemplo, pode ter-se um s6 dtomo de sédio, uma
molécula de 2 dtomos de sédio (ou dimero), um agregado de 20 dtomos de sédio ou ainda o metal
s6dio, com propriedades macroscopicas. A preparagido de agregados no laboratério consegue-se por
meio de vaporizagdo laser e pelo transporte dos agregados em feixes moleculares para instrumentos
(como espectrometros de massa, por exemplo) onde sdo analisados.

Do ponto de vista teérico, levantam-se muitas questdes interessantes. Como se passa das propriedades
de um s6 dtomo para as propriedades de um sélido? Qual €, para uma dada substancia, o nimero
minimo de dtomos para se poder falar de rede cristalina? Quais sdo os agregados mais estdveis e
porqué? As simulagdes computacionais sao uma ferramenta insubstituivel para procurar e obter
resposta a estas questdes. As experiéncias com agregados isolados, cada vez mais sofisticadas e
esclarecedoras, tém vindo a confirmar os resultados de simulagdes. O dominio da Fisica de
Agregados, no qual entroncam tanto a Fisica Atémica e Molecular como a Fisica do Estado Sélido e
a Quimica Quéntica € uma nova drea da Fisica.

S@o apresentados algumas das investigacoes computacionais sobre agregados atomicos realizadas
recentemente no Centro de Fisica Computacional da Universidade de Coimbra. Focam-se, em
particular, a cisdo de agregados atémicos e a optimiza¢do da estrutura de agregados tanto neutros
como carregados.

As aplicacdes dos agregados sdo promissoras: catdlise, aerossoéis, filmes finos. Existe até uma nova
disciplina técnica, a nanotecnologia, que trata os objectos cuja ordem de grandeza sdo alguns
nanémetros (1 nm = 0,000 000 001 m), precisamente o tamanho tipico dos agregados. Em principio,
podem construir-se maquinas mindsculas com base em dtomos, moléculas e agregados. Feynman
afirmou numa palestra nos anos 50 que "hd muito espago 14 em baixo", querendo com isso dizer que,
a escala atomica e molecular, havia muito espago para ser explorado pelos fisicos. O passado recente
deu-lhe razdo. O futuro préximo dar-lhe-d concerteza ainda mais razdo. O Sr. Feynman ndo estava a
brincar!
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