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Project abstract:

Historicamente, o desenvolvimento de novos métodos de sintese de materiais esteve atrelado com o desenvolvimento
das sociedades, sobretudo pela capacidade de promover mudangas nos materiais e possibilitar novos tipos de
aplicagdes tecnoldégicas. Embora exista um contetido bastante sofisticado sobre laser pulsado em femtosegundos, ha,
ainda, necessidade de se entender os mecanismos de formacéao e de transformacao de materiais semicondutores, assim
como verificar as alteracdes proporcionadas, de forma mais apropriada, quando sintetizados por esta técnica. Contudo,
tal desenvolvimento deve sempre se aliar com a necessidade de se minimizar e verificar os efeitos ambientais. Esse
estudo teve como objetivos principais sintetizar Ag3VO4 via método hidrotérmico assistido por micro-ondas, em
tempos de sintese distintos (t: 2, 4, 8, 16, 32, 64 min); irradiar as amostras de Ag3VO4 por meio de laser pulsado em
femtosegundos para formacdo do comp6sito; caracterizar compositos particulados; assim como avaliar a
ecotoxicidade do compdsito na espécie de macroéfita aquatica flutuante Ricciocarpus natans. Os pos obtidos dos
compdsitos foram caracterizados estruturalmente pelas técnicas de difratometria de raios X, espectroscopia de
espalhamento Raman e espectroscopia eletronica na regido do ultravioleta-visivel, e possuem a superficie
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caracterizada pelas técnicas de microscopia eletronica de varredura e de transmissdo permitindo identificacao de
alteracoes estruturais e de superficie. Calculos tedricos foram utilizados para a compreensdo ao nivel atomico das
estruturas geométricas, vibracional, eletronica e de distribuicdo de carga, assim como a natureza das interagdes
quimicas presentes nas estruturas dos semicondutores. Além disso, bioensaios de toxicidade foram realizados até o
42° dia a fim de se obter uma anélise dos efeitos ecotoxicolégicos, com auxilio de modelagem matematica, destas
particulas sobre o bioindicador Ricciocarpus natans. Os resultados apontaram que o tempo de sintese ndo realizou
alteracoes a curto, médio e longo alcance no Ag3VO4. A irradiacdo do Ag3VO4 por laser pulsado em femtosegundo
promove a decomposicdo deste em AgVO3 e Ag metalico, o que possibilitou a formacdo de compésito
nanoestruturado. Os resultados indicaram que todas as liga¢des quimicas podem ser classificadas como tipo
transitoria; interagcdes quimicas entre os atomos de Ag e O podem ser mais fracas do que entre os atomos V e O;
interagOes quimicas inesperadas entre anions e entre cations podem ocorrer em ambos os semicondutores. Os
bioensaios indicaram que adicionar o dobro da concentragdo de referéncia e inibir a penetragdo de radiacdo
eletromagnética no sistema deste trabalho contribuiram para provocar alteracdes na area media ocupada pelas plantas
aquaticas.
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SINTESE, CARACTERIZACAO E AVALIACAO TOXICOLOGICA DE PARTICULAS DO
COMPOSITO Ag3VO4\Ag

Data Collection

What data will you collect or create?

Este projeto de pesquisa obteve os seguintes dados brutos qualitativos e quantitativos:

a) da estrutura interna do Ag3V04, AgVO3 e do compésito nanoestruturado, que serdo produzidos no formato de tabela
(-xIsx), imagens (.jpg, .bmp, .tif), arquivos nas mais diversas extensoes (.txt, .d3, .d12, .f9, .f25, .f24, .out, .outp, .Qout,
.Qsub, .lista, .sbatch, .BAND, .DOSS, .DAT, .d12, .born, .f20, .f34, .out2, .gpx, .Ist, .f98, .optinfo, .xyz, .DSW);

b) da estrutura externa do Ag3VO4 e do compdsito nanoestruturado, que serdo obtidos e apresentados no formato de
imagem (.bmp, .tif, .txt, .ser, .emi);

c) sobre a possivel interferéncia do compésito Ag3VO4|Ag no crescimento de area ocupada pelas plantas aquaticas
flutuantes Ricciocarpus natans, que serao registradas fotografias de todos os individuos de um mesmo bioensaio sobre
papel milimetrado, a cada 7 dias. A partir das imagens obtidas, sera possivel avaliar a alteragcdo de drea das macrdfitas
durante o periodo de experimento por meio do software ImageJ.

How will the data be collected or created?

Os dados brutos foram criados e obtidos a partir dos seguintes métodos:

a) da estrutura interna do Ag3V04, do AgVO3 e do compdsito nanoestruturado: difratometria de raios X (DRX) e
refinamento Rietveld, espectroscopia de espalhamento Raman (Raman), espectroscopia eletrénica na regido do
ultravioleta-visivel (UV-Vis) e simulacao computacional utilizando o software CRYSTAL17;

b) da estrutura externa do Ag3VO4 e do compdsito nanoestruturado: microscopia eletrénica de varredura (MEV) e
microscopia eletrénicade transmissdo (MET) com detectores que permitem obtencao de imagens convencionais,
realizacao de espectroscopia de perda de energia de eletrons, de alta resolucao e energia dispersiva de raios X;

c) sobre a possivel interferéncia do compésito Ag3VO4|Ag no crescimento das plantas em fungdo do tempo: bioensaios

realizado na macrdfita aqudtica flutuante Ricciocarpus natans. e suas fotografias, que sao submetidas ao software de
analise de imagens ImageJ.

Documentation and Metadata

What documentation and metadata will accompany the data?
Documentacgdo e metadados dos dados brutos:
a) da estrutura interna do Ag3VO4|Ag e do compésito Ag3VO4|Ag, que foram coletados no formato de tabela e imagens;

b) da estrutura externa do Ag3VO4|Ag e do compdsito Ag3VO4|Ag, que foram obtidos e apresentados no formato de
imagens;

c) sobre a possivel interferéncia do compdsito Ag3VO4|Ag no crescimento das plantas, que foram obtidos na forma de
imagens e tabela.

Ethics and Legal Compliance

How will you manage any ethical issues?



Os dados ndo estdo sujeitos a nenhuma restricdo ética ou legal, pois parte dos estudos foi realizado em planta aqudtica
Ricciocarpus natans. Além disso, a investigagdo ndo é parte de segredos industriais, comerciais ou desenvolvimento de
patentes.

How will you manage copyright and Intellectual Property Rights (IP/IPR) issues?
Inicialmente, os dados ficardo embargados até a publicagdo dos resultados da pesquisa em formato de artigo e

dissertagdo. Apos a publicagdo desses resultados, os dados ficarao disponiveis sob uma licenga creative commons em
repositorio de acesso aberto (Zenodo).

Storage and Backup

How will the data be stored and backed up during the research?

Durante a pesquisa, os dados foram armazenados no google drive e no notebook do pesquisador. Apés a pesquisa, 0s
dados estarao disponiveis em repositério de acesso aberto e seguirdo as politicas de preservagao, backup e arquivamento
do repositorio.

How will you manage access and security?

Para obter acesso aos dados por parte de um colaborador durante a pesquisa, ha a necessidade de autorizacdo do
pesquisador, pois somente este possui a senha e login, tanto do notebook, quanto do google drive.

Selection and Preservation

Which data are of long-term value and should be retained, shared, and/or preserved?

Todos os dados devem ser preservados no longo prazo e serdo compartilhados em repositério de acesso aberto e
divulgados a partir da publicagdo dos resultados da pesquisa em artigos e dissertagées.

What is the long-term preservation plan for the dataset?

Todos os dados serdo preservados.

Data Sharing

How will you share the data?

Os dados serdo compartilhados em repositério de acesso aberto.

Are any restrictions on data sharing required?

Os dados ficardo embargados até a publicacdo dos resultados das pesquisas no formato de artigo e dissertagdo.

Responsibilities and Resources

Who will be responsible for data management?



Durante a pesquisa, o pesquisador principal serd o responsdvel principal pelo gerenciamento dos dados.

What resources will you require to deliver your plan?

Os equipamentos e softwares sao descritos detalhadamente na dissertacao do pesquisa Guilherme Henrique Cruvinel, que
ficara disponiveis no Repositorio Instittucional da Universidade Federal de Sao Carlos (https://repositorio.ufscar.br/).



Planned Research Outputs

Image - "Fotografias"

Imagens relacionadas a estrutura externa e associadas a avaliacao ecotoxicologica

Text - "Parte de arquivos da estrutura interna do Ag3V04, AgVO3 e do composito

nanoestruturado"

Dados brutos de tecnicas utilizadas para caracterizacao dos materiais.

Computational simulations - "Parte de arquivos da estrutura interna do Ag3V04, AgVO3 e do
composito nanoestruturado relacionados a simulacao computacional”

Dados gerados a partir do codigo CRYSTAL17, que podera ser acessado utilizando este mesmo codigo

Image and datas - "Parte de arquivos da estrutura externa e de interferencia ambiental”

Parte de arquivos da estrutura externa do Ag3V04, AgVO3 e do composito nanoestruturado e da possivel interferencia do
composito no crescimento de area da macrofita aquatica flutuante

Planned research output details
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