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O silicato de cálcio (Ca₂SiO₄ e CaSiO₃) apresenta propriedades físicas, químicas e 

biológicas que ampliam significativamente seu campo de aplicações. Estudos recentes 

apontam seu potencial como um fósforo emitindo no vermelho profundo para conversão de 

diodos emissores de luz branca (W-LEDs). Apesar dos avanços recentes no desenvolvimento 

de fósforos emissores de vermelho, ainda existem desafios no desenvolvimento de materiais 

com altos rendimentos quânticos de fotoluminescência. Neste contexto, é essencial 

aprofundar o estudo de suas propriedades luminescentes, que estão diretamente relacionadas 

à caracterização dos defeitos mais prováveis em sua estrutura. Para isso, utilizamos 

simulações atomísticas e um conjunto de potenciais interatômicos que permitiram descrever 

com precisão as propriedades físicas do material e analisar os mecanismos de formação de 

defeitos associados à luminescência. Inicialmente, desenvolvemos parâmetros potenciais 

que reproduziram com alta precisão as propriedades estruturais, elásticas, mecânicas e 

dielétricas de Ca₂SiO₄, CaSiO₃ e seus precursores (SiO₂ e CaO). Posteriormente, realizamos 

cálculos de energia de formação de defeitos intrínsecos utilizando a abordagem de duas 

regiões de Mott-Littleton, que forneceu as energias de solução de cada reação do estado 

sólido. Os resultados mostraram que o defeito intrínseco do tipo pseudo-Schottky, associado 

ao CaO, é o mais provável de ocorrer, com uma energia de solução de 2,22 eV para o cluster 

(VCa" + VO
••). A dopagem com íons Eu³⁺ e Ce³⁺ evidenciou forte afinidade pelos sítios de 

Ca²⁺, enquanto a substituição nos sítios de Si⁴⁺ foi energeticamente desfavorável. Esses 

defeitos demonstram impacto significativo nas propriedades luminescentes do material, 

sugerindo um grande potencial para aplicações em tecnologias de iluminação avançada. 
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