Investigadors de I'ICIQ publiquen a Nature Materials un estudi que
demostra que la superficie dels materials pot ser desordenada

e El grup de recerca de la professora Nuria Lépez és usuari del supercomputador
MareNostrum, que ha col-laborat amb la realitzaci6 de més de 50.000
simulacions.

e Els Drs. Marcal Capdevila-Cortada i Nuria Lépez publiquen a Nature Materials
un treball que desvetlla I'aparicid d’estructures desordenades en superficies,
afectant-ne les seves propietats.

o La descoberta podria conduir a la millora en les propietats fisiques i catalitiques
d’aquests tipus de materials que tenen aplicacions en l'area d’energies com
cel-les de combustible i que ja son presents en els catalitzadors dels cotxes per
eliminar contaminants i millorar l'aire que respirem a les ciutats.

Els materials presenten superficies on les seves unitats constituents estan ordenades.
Aquest coneixement de I'estructura permet predir-ne les propietats i per tant ajustar-les
a les nostres necessitats. Tanmateix, la realitat pot ser més complexa. El grup de recerca
de la professora Nuria Lopez, a través de simulacions massives (un total de més de
50,000 simulacions) realitzades al superordinador MareNostrum del Barcelona
Supercomputing Center, ha demostrat que, per algunes superficies, el desordre es
intrinsec i per tant la prediccié de les seves propietats és més complexa. En aquest cas
el paper de les simulacions és essencial, ja que permet introduir tota la complexitat en
aquests sistemes, la qual cosa només es pot realitzar gracies a la supercomputacio.
Exemples fonamentals del paper del desordre (entropia) s’han trobat en altres arees de
la quimica, lafisica, la informacié i la biologia. De fet, el nostre cervell esta particularment
adaptat per reconéixer patrons i simetries i, per tant, existeix una dificultat innata per
entendre el desordre.

A Tl'article que ara publiquen els investigadors de I'ICIQ es detalla per qué i com es déna
la reordenacio final dels atoms en superficies polars. Basant-se en el concepte
d’entropia configuracional (és a dir, el numero de distribucions d’'un nimero d’elements
dins d’'un niumero de caixes més gran) han pogut classificar, segons la seva estabilitat,
diferents reordenacions de superficies. A més a més, han demostrat que aquestes
superficies sén dinamiques i les reordenacions intercanviables. (Nature Materials
DOI:10.1038/NMAT4804) Les noves terminacions presenten diferents patrons en la
superficie dels materials que afecten les seves propietats mecaniques, catalitiques i com
a sensors. Aquestes propietats son crucials per a disminuir el consum energétic i obtenir
processos mes verds i sostenibles que puguin conduir a una economia circular.



