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O silicato de calcio (Ca2SiO4 e CaSiOs) apresenta propriedades fisicas, quimicas e
biologicas que ampliam significativamente seu campo de aplicagdes. Estudos recentes
apontam seu potencial como um fésforo emitindo no vermelho profundo para conversdo de
diodos emissores de luz branca (W-LEDs). Apesar dos avangos recentes no desenvolvimento
de fosforos emissores de vermelho, ainda existem desafios no desenvolvimento de materiais
com altos rendimentos quénticos de fotoluminescéncia. Neste contexto, € essencial
aprofundar o estudo de suas propriedades luminescentes, que estdo diretamente relacionadas
a caracterizacdo dos defeitos mais provaveis em sua estrutura. Para isso, utilizamos
simulagdes atomisticas e um conjunto de potenciais interatbmicos que permitiram descrever
com precisdo as propriedades fisicas do material e analisar os mecanismos de formacéo de
defeitos associados a luminescéncia. Inicialmente, desenvolvemos pardmetros potenciais
que reproduziram com alta precisdo as propriedades estruturais, elasticas, mecanicas e
dielétricas de Ca=Si04, CaSiOs e seus precursores (SiO2 e CaO). Posteriormente, realizamos
calculos de energia de formacdo de defeitos intrinsecos utilizando a abordagem de duas
regibes de Mott-Littleton, que forneceu as energias de solugdo de cada reacdo do estado
solido. Os resultados mostraram que o defeito intrinseco do tipo pseudo-Schottky, associado
ao CaO, é o mais provavel de ocorrer, com uma energia de solucgéo de 2,22 eV para o cluster
(Vca" + Voo). A dopagem com ions Eu*" e Ce*" evidenciou forte afinidade pelos sitios de
Ca?', enquanto a substituicdo nos sitios de Si*" foi energeticamente desfavoravel. Esses
defeitos demonstram impacto significativo nas propriedades luminescentes do material,
sugerindo um grande potencial para aplicagdes em tecnologias de iluminagdo avancgada.
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