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Introducao

Hibridos orgéanico-inorganicos sdo formados pela
combinacdo de componentes organicos e
inorg&nicos e constituem uma alternativa para a
producdo de novos materiais multifuncionais, com
uma larga faixa de aplicacdes™. Geralmente
hibridos formados a partir de Oxidos com
propriedades magnéticas sdo utilizados no
tratamento de cancer via hipertermia magnética .
O objetivo deste trabalho é a investigacdo das
propriedades estruturais e eletrdnicas do hibrido
formado por maghemita e PMMA utilizando
técnicas experimentais, como, difracdo de raios-x,
espectroscopia na regido do infravermelho e
Microscopia de Forca Atbmica, além de calculos
computacionais em condicBes periddicas utilizando
0 método DFT.

Resultados e Discussao

Inicialmente investigamos a natureza do éxido de
ferro que foi inserido na matriz polimérica. Por
difracdo de Raio-X, a predominadncia da fase
maghemita foi observada através da caracterizacao
pelos planos (311) e (220). O paradmetro de rede
calculado para a = 8,33A também confirma a
presenca da fase maghemita.

As analises por espectroscopia na regido do
infravermelho mostram que mudancgas ocorreram
guando o TMSM se liga a superficie da maghemita.
O TMSM (metacriloxi-propiltrimetoxissilano) € um
composto que possui o mondbmero do
metilmetacrilato em sua estrutura. A polimerizacao
€ realizada apés a insercao deste no 6xido de ferro
via um ataque nucleofilico. A banda referente & Si-
O-CH; desaparece no espectro da maghemita
funcionalizada e surge uma banda na regido de
1100 cm™. Esta banda é referente a uma vibracdo
decorrente da ligacdo covalente Si-O-Fe, como
relatado na literatura .

A analise por Microscopia de Forca Atémica indica
um aumento da rugosidade da superficie
proporcional ao aumento de maghemita na matriz
polimérica, como mostra a Tabela 1.

Célculos tedricos foram utilizados para auxiliar no
entendimento da superficie do novo hibrido. O
método utilizado foi o DFT, com funcional PBE e
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funcdo de base TZP no programa BAND. Os
resultados apontam mudancas na superficie
eletrostatica quando o 6xido de ferro foi inserido na
matriz polimérica pelo TMSM. Desta forma, podem-
se identificar regides propicias para a
polimerizagdo. A Figura 1 apresenta esta superficie.
Isto cria regides de baixa densidade eletrénica que
pode determinar propriedades do novo hibrido.

Tabela 1. Pardmetros de rugosidade derivados da
analise por MFA.

Amostra Ra (nm)
PMMA 6.338
PMMA-y-Fe;03 0.1wt% 8.447
PMMA-y-Fe>03 0.5wt% 10.304
PMMA-y-Fe;03 2.5wt% 28.775

Figura 1. Densidade de cargas dos atomos na

maghemita apoés a inser¢cdo do PMMA.

Conclusodes

O hibrido foi sintetizado com sucesso e 0 grupo
alcoxisilano foi conectado a superficie da
maghemita, deixando o grupo metilmetacrilato
disponivel para polimerizacdo. Os céalculos teoricos
indicaram modificacdes na superficie do novo
hibrido pela insercdo de silicio, ligando diretamente
a oxigénios da maghemita.
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