CCE
UFES

Ciclo de palestras sobre Astrobiologia

Fisica da Matéria Mole:
da nanoescala ao centro de galaxias

José Rafael Bordin
Departamento de Fisica
Universidade Federal de Pelotas

BORDIN LAB

SOFT MATTER PHYSICS

\'/3
53/04
E.l» 3
IR/
14
>
&
10138

N
3’%
&
2
2z
k3
e



Sumario

— 0 que é Matéria Mole?

— (omo estudamos?

— Nanofluidica & Coloides & Nanomateriais
[classical leap]

— Sistemas Bioldgicos

[quantum leap]

— PAHs no Centro de Galdxias

\'/3
N %,
? %
3
( s

o
D

3
g
Z

2



‘&‘“Dm‘la
S o\ %
A =
p °
a
2 )
S
#5.rAS™

&
&
2
z

0 que é Matéria [Condensada] Mole?

Fonte: APS



oeFEDERy,
S Ge.
S o\~
s‘g ﬁﬁ
= o
Zz =
2 &

#s.pras™

0 que € Matéria Mole?

=~ PHYSICS

MATH _gd RICHEMISTRY,

N ASOETR %

Methods Concepts

LoT Stripes




D
‘st FE "?41

>P '4"

Ninguém pesquisa sozinho -

D.Sc. Students
Undergrad (IC) Students

Colaboracoes:
% Alexsandra Pereira dos Santos 9 Carolina Miiller Cardoso
B Lattes xapereira09@gmail.com 8 Lattes carolinacardoso-@hotmail.com — M a r[:l a (:. Ba rh 0 Sa [U F R GS]

Daniel Souza Cardoso % Lucas Avila Pinheiro . . .
@it @ setsegmateon LR — (arolina Jauris (Unipampa)
@ Tisbwoore @ — Mateus Kohler (UFSM)
\h Walas da Silva Oliveira — Dinalva Aires de Sales (FURG]

B Lattes silvawalas@gmail.com

Mais ex-alunos de Doutorado, —s Francesco Piazza (Uni. Florenca)
Mestrado e IC que ndo cabem aqui

@ A Vrgas o — Mauricio Moreira-Soares (Uni. Oslo)

M.Sc. Students

B Lattes cafine.ilha@gmail.com

w4 Débora Pavani
w B Lattes de.pavani@hotmail.com
Eduardo Henrique Mossmann
B Lattes &2 eduardohm ann@hotmail.com

—s Rui Travasso (Uni. Coimbra)

— Aqui vao todos que ndo inclui por falta de espaco




Ninguém pesquisa sozinho
% A s os s

pereira09@gmail.com

Undergrad (IC) Students

Colaboracoes:
[ \ Carolina Miiller Cardoso
B Lattes carolinacardoso-@
Daniel Souza Cardoso
7 B Lattes

dscfisica@gmail.com

i Lucas Avila Pinheiro
? ¢/ [ Lattes
Thiago Puccinelli
B Lattes

— Marcia C. Barbosa (UFRGS)

Milena Costa Guidotti
[ Lattes milenaguidotti@gmail.com
l.com - -
A Walas da Silva Oliveira

B Lattes

@hotmail.c:

thiagoponogueira@g;

— (arolina Jauris (Unipampa)

silvawalas@gmail.com

M.Sc. Students
%)
Alexandre Vargas llha
B Lattes

cafine.ilha@gmail.com

Débora Pavani
_— B Lattes

de.pavani@hotmail.com

— Mauricio Moreira-Soares (Uni. Oslo)

— Rui Travasso (Uni. Coimbra)
Culpados por eu estar aqui hoje

eduardohmossmi

ann@hotmail.com

— Aqui vao todos que ndo inclui por falta de espaco



Como nos estudamos Matéria Mole?

MODELAGEM

MOLECULAR

Relacoes entre
e (dinamica
e termodindmica
® estruturd
o

COMPETICOES




scalas de Tempo e Tamanho
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Time scale

System size in 10" atoms [n]
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® Dinamica Molecular [Cléssical
(ou MRUV com nome chique)

Inicializagdo
do sistema

v

Termalizagio
do sistema

Cilculo das eri o F e VU
m; — &Ly — i(rlar27"'7rN)

aceleragoes nl dt 2

Calculo das propricdades
do sistema

|

Calculo das velocidades

Calculo das posigoes
em t =t + 8t emt=t+dt, ]_ 1
v(t+0t) = v(t + §6t> + Halt + dt)dt

equagio (4.8)

r(t+dt) =r(t) + v(t)ot caacio 42

Cilculo das velocidades =
Cileulo das

1 1 em ¢ =1+ 16, —>
v <t + 26t> = V(t) + §a(t)(st cq:mcéo(-ifo) accleracdes




Dindmica Molecular [Classical

PR Large-scale Atomic/Molecular
' ; Massively Parallel Simulator
ESPResSo
ESPResSo
An Extensible Simulation Package for Research on Soft Matter Systems lammps.org

espressomd.org
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Dinamica Molecular [Cldssical
Cadigos desenvolvidos no grupo
Programas de MD - Andlise Dinamica
e Monte Carlo Anilise Estatistica Andlise de trajpy
de Dados Obtidos Trajetorias
Onfly

Analise Estrutural
JPCM 34,024002 (2022)
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Nanofluidica & Nanomateriais

Passagem de ions em canais ionicos




Nanofluidica
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https://docs.google.com/file/d/1JtlkctP-6rIq004nd7z00Z3rp-Puz4m_/preview
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Nanofluidica
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current (pA)

(8]

PHYSICAL REVIEW E 85, 031914 (2012)

L . l . 1 A L
Ion fluxes through nanopores and transmembrane channels 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

concentration (M)

J.R. Bordin,' A. Diehl.> M. C. Barbosa,” and Y. Levin®


https://docs.google.com/file/d/1JtlkctP-6rIq004nd7z00Z3rp-Puz4m_/preview

Nanofluidica

PHYSICAL REVIEW E 85, 031914 (2012)

Ion fluxes through nanopores and transmembrane channels

J.R. Bordin,' A. Diehl.> M. C. Barbosa,” and Y. Levin®

0 modelo s6 funciona se a viscosidade
dentro do canal é maior que fora (?!)

— Estudar dgua nanoconfinada deve
ajudar a entender isso
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Nanofluidica

T = T - I T L - 30— T T T 1 e L B S ma e e m w |
0.75F © cau =0
I =
L o i HZSO— Aau =0.25 i
0.6 e _ 3 o—ou, =0.50
' ¢ 3] oou, =0.75 =
5 L o ;O ] S 200 1 T ai
E > v - i
S 0451 7 - 8 =
@h L /Q/ i g 150 §
= \ ’ Q =
4 0.3 755 - 2 ~
Q o-°0 S 100
L b // g .g
’
- . Q
0.15 N4 50+
A 1 A 1 . 1 L 1 . 1
00 2 4 6 8 10 01
a *
lati Flow Ent Factor and for Cor i Fluids Inside ik . I e @
THE JOURNAL OF CHEMICAL PHYSICS 137, 084504 (2012) THE JOURNAL OF CHEMICAL PHYSICS 140, 194504 (2014)

José Rafael Bordin', Alexandre Diehl, and Marcia C. Barbosa

- P . . > & Enhanced flow of core-softened fluids through narrow nanotubes
Diffusion enhancement in core-softened fluid confined in nanotubes R A

: o ’ : i 49
J. R. Bordin,3 A. B. de Oliveira,2?) A. Diehl,3:® and Marcia C. Barbosa*9 70477056 and Marcia'C. Barboss
Publcton Date: May 21,2013 -
its:/doLorg/10.1021/ 021410

View Author Information

— Difusao, fluxo e fator de aumento de fluxo aumentam no confinamento extremo
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Nanofluidica
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THE JOURNAL OF CHEMICAL PHYSICS 137, 084504 (2012) - . . (2014)

José Rafael Bordin', Alexandre Diehl, and Marcia C. Barbosa

Diffusi h ti ft d fluid fined i tub U Enhanced flow of core-softened fluids through narrow nanotubes
iffusion enhancement in core-sofiene: uid contfined in hanotubes e José Rafael Bordin,'2) José S. Andrade, Jr.,* ) Alexandre Diehl, 2

: o ’ : i 49

J. R. Bordin,'@ A. B. de Oliveira,2:?) A. Diehl,®% and Marcia C. Barbosa*9 7067-7085. iy and Marcia C. Barbosa’
May 21,201

s:/doLorg/10.1021/ 021411

— Difusao, fluxo e fator de aumento de fluxo aumentam no confinamento extremo

kT
= Viscosidade deve diminuir. Certo?



Nanofluidica
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Viscosidade deve diminuir. Certo?
Depende..

— Hidrofobicidade
— Tamanho do Poro.

Breakdown of the Stokes—Einstein water transport
through narrow hydrophobic nanotubes

Cite this: Phys. Chem. Chem. Phys.,

2017.19, 12921

Mateus Henrique Khler, ©** José Rafael Bordin,® Leandro B. da Silva® and
Marcia C. Barbosa®
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Coloides & Nanomateriais

— Self-Assembly ou Lego Molecular
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Coloides & Nanomateriais
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THE JOURNAL OF CHEMICAL PHYSICS 145, 244906 (2016)

Anomalous diffusion and diffusion anomaly in confined
Janus dumbbells

Leandro B. Krott,"@ Cristina Gavazzoni,2 and José Rafael Bordin3?)
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Micro-Cube.Shaped

Physica A 495 2018)215-224

Contonts lsts available at ScisnceDiroct
Physica A

journal homepage: www.elsevier.comlocate/physa

Distinct aggregation patterns and fluid porous phase in a 2D
model for colloids with competitive interactions o

José Rafael Bordin

’ ﬁ
Mesocrystal Evolution ——

[ Empirical model i
10x2"m=0,1.2 3and )| |

M) Check for updates.
[B = Sataiii tetiet|

Cite this: Mol Syst Des. Eng. 2020,

51255

Contants iss available at i

Fluid Phase Equilibria

journal homepage: www.slsaviar.com/iocate/fiuid

A description of the formation and growth
processes of CaTiO3 mesocrystals: a joint
experimental and theoretical approacht

Mario L. Moreira, ®° José Rafael Bordin, ** Juan Andrés, ®°
José A. Varela® and Elson Longo ®°

Distinct self-assembly aggregation patters of nanorods with decorated
ends: A simple model study

José Rafael Bordin
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Nanofluidica
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THE JOURNAL OF CHEMICAL PHYSICS 148, 222804 (2018)

2D nanoporous membrane for cation removal from water: Effects
of ionic valence, membrane hydrophobicity, and pore size

Mateus Henrique Kohler,'? José Rafael Bordin,2®) and Marcia C. Barbosa'
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lon rejection

External pressure
Journal of Molecular Liquids 277 (2019) 516-521

=
Contents lists available at ScienceDirect
MOLTLAR

Journal of Molecular Liquids

journal www.elsevier.

Ion flocculation in water: From bulk to nanoporous
membrane desalination

s

Mateus H. Kohler **, José R. Bordin ©, Marcia C. Barbosa
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Nanomateriais
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Nanomateriais

Processo de Obtengao de Estruturas Tridimensionais baseadas em
Grafeno. C. F. Matos, M. B. Ledo and JRB.

Patente: Privilégio de Inovacao. Nimero do registro: BR10202001005,
Instituicdo de registro: INPI - Instituto Nacional da Propriedade
Industrial. Depdsito: 20/05/2020




Nanomateriais

Reduced graphene oxide

Graphene oxide
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Processo de Obtencao de Macrostruturas Porosas de Grafeno e Particulas de Prata. C. F. Matos, P. C. C. da Rosa and
JRB. Patente: Privilégio de Inovacao. Namero do registro: BR10202001803, Instituicdo de registro: INPI - Instituto

Nacional da Propriedade Industrial. Depdsito PCT: 03/09/2020
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Ate aqui...

— (omo coisas andam em lugares muito
apertados

— (omo coisas pequenas grudam e
desgrudam

Classical Leap — Sistemas Bioldgicos
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http://www.youtube.com/watch?v=Y3g8DGcAUH4
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https://docs.google.com/file/d/1Xc1ArQbFozJEaDngt72TrbL1DVWA9w4w/preview

Macromolecular Crowding
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Macromolecular Crowding
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PHYSICAL REVIEW E

Tracer diffusion in crowded solutions of sticky polymers
€ Rafael Bordin

TP d Jost
Phys. R vE103 032615 ey m o uzss Cotember 2020
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Wild-type Eca

Mutant Ecad Combined cells
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Cancer Gastrico Difu
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Stroma Invasion Driven by Loss of E-Cadherin
Function - a mathematical modeling perspective
on diffuse gastric cancer

Fatima Carneiro’, Joana Figuelredo""‘, Jodo Carvalho®, José Rafael Bordin", Maria Beatriz Dias*, Mauricio Moreira Soares®,

Pilar Guerrero®, Raquel Seruca” ", Rui D.M. Travasso", Soraia Melo", and MAIS GENTE*
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https://docs.google.com/file/d/1Om9gsdiaVhGdGomRY75adEnQq0vmTyid/preview
https://docs.google.com/file/d/142JfAwFzwL-TPXVsKaQRlWS7qbBl6gwM/preview

Ate aqui...

— (omo coisas e hiocoisas andam em lugares
Muito apertados

— (omo coisas e hiocoisas grudam e
desgrudam

Quantum Leap — Como coisas grudam no
espaco!
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PAHS
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0s Hidrocarbonetos Aromaticos Policiclicos (PAHS)
constituem uma familia de compostos caracterizada por
possuirem ¢ ou mais anéis aromaticos condensados.

Wikipédia
— Material pré-bidtico em condicoes extremas

Astroguimica Pré-biotica e formagao de moléculas
de interesse para a Astrobiologia


https://pt.wikipedia.org/wiki/Hidrocarbonetos_arom%C3%A1ticos_polic%C3%ADclicos
https://pt.wikipedia.org/wiki/Hidrocarbonetos_arom%C3%A1ticos_polic%C3%ADclicos

Y (arcsec

Y (arc

PAHS no centro de galaxias ativas

IRAC/PAH dust-free

2 0
X (arcsec)

H2 1-0 S(1) - VLT/SINFONI

Y (arcsec

Y (arcsec

ACS/F330W - UV

0
X (arcsec)

ACS/F330W - UV - Conv (30pix)

X (arcsec)

Topo-esquerda € uma imagem de PAH observada
com o telescopio Spitzer. Topo-direita é uma
imagem no UV observada com o telescopio Hubble e
0 abaixo-direito @ a mesma imagem com um filtro
gaussiano para simular a resolucao angular da
imagem do Spizter. Abaixo-esquerda é a imagem da
molécula de HZ observado com o telescopio VLT no
infravermelho proximo. Norte estd para cima e leste
estd para a esquerda.”

*Foi 0 que a Dinalva me disse
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— Primeiro passo: um modelo simples de

Self-Assembly de Benzeno em Condicoes Extremas

benzeno [Physica A 537 122679 (2020). ] (2) Side by Side () T-Shaped () T-Shaped Displaced
o ¢ ‘
¢ c—<¢ ¢
T
(d) Face to Face (e) Slipped Parallel
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— Primeiro passo: um modelo simples de
benzeno [Physica A 537 122679 (2020). ]

Self-Assembly de Benzeno em Condicoes Extremas

— Segundo passo: colocar pra rodar




®

— Primeiro passo: um modelo simples de
benzeno [Physica A 537 122679 (2020). ]

Self-Assembly de Benzeno em Condicoes Extremas

— Segundo passo: colocar pra rodar

— Terceiro passo: construir o ferramental
necessario para a andlise dos dados e
trajetorias (em progresso)
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— Primeiro passo: um modelo simples de
benzeno [Physica A 537 122679 (2020). ]

Self-Assembly de Benzeno em Condicoes Extremas

— Segundo passo: colocar pra rodar

— Terceiro passo: construir o ferramental
necessario para a andlise dos dados e
trajetorias (em progresso)

— (Quarto passo: incluir reagdes quimicas
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