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MXenes: Sintese, Propriedades e Aplicacdes de
Carbetos e Nitretos de Metais de Transicao

MXenes: Synthesis, Properties, and Applications of Transition Metal
Carbides and Nitrides

Murilo H. M. Facure,®™ Luiza A. Mercante,®™ Daniel S. Correa“*

MXenes are an emerging class of two-dimensional (2D) materials composed of transition metal carbides
and nitrides. Since their discovery in 2011, these materials have attracted increasing interest due to their
structural diversity and outstanding properties, including high electrical conductivity, large surface area,
and redox-active surfaces. More recently, MXenes with distinct and tunable properties tailored for a wide
range of applications have been reported. In this review article, we provide a comprehensive overview of the
current state of the art of MXenes, discussing the main synthetic routes employed for their production, their
structures and fundamental properties, as well as the most widely used physicochemical characterization
techniques. Furthermore, we present a critical analysis of recent literature highlighting the most promising
applications of MXenes, including energy storage devices (supercapacitors and batteries), electromagnetic
interference shielding, chemical sensing, catalysis, and biomedical applications. Finally, we address the
current challenges, perspectives, and opportunities that are expected to guide future advances in the field
of MXenes and their applications.
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1. Introducao

A descoberta do grafeno no inicio do século' despertou um crescente interesse cientifico
em materiais bidimensionais (2D), o que, por sua vez, impulsionou a descoberta e o estudo
de outros tipos de materiais 2D.> Uma classe que vem ganhando cada vez mais destaque ¢
aquela composta por carbetos, nitretos, oxicarbetos e carbonitretos de metais de transicdo,
conhecidos como MXenes. Esses materiais apresentam férmula geral M, X, T,, em que M
representa um metal de transicdo, X corresponde a carbono, nitrogénio e/ou oxigénio, e T,
representa os grupos funcionais, ou terminagdes, presentes na superficie das camadas mais
externas do metal de transic¢do.’

A maioria dos MXenes reportados até o momento foi obtida utilizando fases MAX como
material precursor.* As fases MAX sdo carbetos e nitretos terndrios lamelares com férmula
M,,,AX,, sendo M o metal de transicdo, X o carbono e/ou nitrogénio, e A um elemento
pertencente aos grupos 13 ou 14 da tabela periddica.* Dessa forma, o elemento A na estrutura
da fase MAX pode ser visto como responsavel por manter as camadas de MXenes unidas
por meio das ligagdes M—A. Diferentemente de outros materiais 2D que permanecem
empilhados apenas por forgas de van der Waals, o que possibilita a separacdo das camadas
por cisalhamento ou outras técnicas mecanicas, os MXenes sdo obtidos a partir da remogao
seletiva do elemento A da fase MAX. Essa remocdo € favorecida pelo fato de as ligacdes
M-A serem mais fracas do que as ligagdes M—X, tornando a camada A quimicamente
mais reativa.’¢

O nome MXene (pronuncia-se, em inglés, “méquicin”) foi cunhado a partir da fase MAX
para refletir a composi¢ao do material, indicada pelas letras M e X, bem como para fazer analogia
a natureza de sua estrutura bidimensional ao utilizar o sufixo “ene”, usado no termo em inglés
para a denominacdo de materiais 2D.>* Tanto o termo em inglés quanto o termo traduzido de
forma livre, “MXenos”, tém sido utilizados.

O primeiro MXene reportado foi o carbeto de titinio (Ti,C,T,), obtido em 2011* a partir da
remocdo da camada de aluminio da fase MAX Ti;AlC,, em um trabalho conduzido pelos grupos
de pesquisa de Y. Gogotsi e M. Barsoum, ambos da Drexel University. Desde entdo, ele tem sido
0 MXene mais estudado e utilizado em diversas aplica¢oes tecnoldgicas. Além de apresentar alta
resisténcia mecénica e rigidez,”® flexibilidade e uma elevada razdo area superficial por volume,>’
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diferentemente de outros materiais 2D, o Ti,C,T, apresenta
condutividade metélica, com valores de até 20 kS/cm.!%!!

Os MXenes podem apresentar diferentes estruturas por
meio da variagdo do nimero de camadas e da combinacio
de diferentes elementos quimicos no mesmo material.
As estruturas com 2 a 5 camadas do metal de transi¢do
(elemento M) sdo conectadas por 1 a 4 camadas de dtomos
ndo metdlicos (elemento X). Além disso, diferentes
metais de transi¢do podem compor o mesmo MXene,
e as terminagdes, a depender da rota sintética utilizada,
podem ser de oxigénio, grupos OH, aminas, halogénios e
calcogénios, por exemplo.? A tabela periddica apresentada
na Figura 1 destaca os metais de transi¢ao ja reportados em
MXenes com fundo azul claro, os elementos X com fundo
cinza e os elementos presentes nas termina¢des com fundo
amarelo. O Mn apresenta um fundo com listras indicando
que a sua presenga foi reportada apenas nas fases MAX
precursoras.'?

Ao combinar diferentes metais de transi¢cdo (M) com
atomos de carbono e nitrogénio (X), bem como diversas
terminagdes superficiais, € possivel obter um nimero
muito elevado de MXenes, resultando em materiais
com propriedades distintas e ajustdveis. Considerando
uma duzia de metais de transi¢do passiveis de serem
empregados, as quatro estruturas com diferentes nimeros
de camadas de MXenes e as terminagdes ja reportadas,
estima-se que existam pelo menos mil composi¢des
estequiométricas possiveis.’> Dessa forma, o controle da
composicdo e da estrutura do MXene permite modular
suas propriedades fisico-quimicas, ampliando suas
possibilidades de aplicagdo.

Desde a descoberta do primeiro MXene, esses materiais
tém despertado crescente interesse da comunidade
cientifica, como evidenciado pelo aumento continuo do
numero de publicagdes relacionadas ao tema ao longo dos
anos, conforme ilustrado na Figura 2. Se a quantidade de
trabalhos reportados continuar crescendo na velocidade
dos ultimos anos, a expectativa é que o numero de
publicagdes supere 7000 trabalhos em 2025. No entanto,

as contribui¢des envolvendo institui¢des e pesquisadores
brasileiros, embora em expansio, permanecem relativamente
modestas (Figura 2) em comparagdo ao volume global de
trabalhos. Dentre essas publicagdes, além de artigos de
revisdo em lingua inglesa,'*'* se destacam trabalhos que
aplicam MXenes, principalmente o Ti,C,T,, em geracdo e
armazenamento de energia'>'® e em sensores,'*?' além de
estudos tedricos sobre os materiais.”> 2

Diante desse cendrio e das oportunidades ainda
existentes para pesquisa, desenvolvimento e inovagdo
com esses materiais, neste artigo buscamos apresentar os
MXenes a partir de uma criteriosa revisdo da literatura
recente, além de demonstrar como sua utilizacdo tem
impactado diversas dreas da tecnologia. Neste contexto,
na préxima secao, abordamos as principais rotas sintéticas
utilizadas para a fabricacdo dos MXenes a partir da fase
MAX. Serd dado destaque as sinteses que utilizam a
remocdo seletiva da camada A de fases MAX, como
ilustrado na Figura 3a, devido a sua maior utilizagdo
na obtengdo de MXenes. Na secdo 3, as estruturas e
composicdes dos MXenes sdo abordadas para compreensao
das suas propriedades finais, abordadas na se¢do 4. Dentre
as principais propriedades dos MXenes, destacam-se a
elevada condutividade elétrica, as propriedades mecénicas
e flexibilidade, além da superficie com grupos funcionais
que favorecem reacdes redox e conferem hidrofilicidade
ao material (Figura 3b). As principais técnicas para se
caracterizar os MXenes e seus precursores sao discutidas
na secdo 5, visando fornecer informagdes para correta
avaliacdo da sintese e composicdo quimica do material.
Na se¢do 6, sdo apresentadas de forma critica as principais
aplicagdes tecnoldgicas dos MXenes, dando destaque para
a sua capacidade de armazenar energia eletroquimica,
blindar radiagdo eletromagnética, catalisar reacdes
especificas, compor plataformas sensoriais e serem
utilizados em aplicacdes biomédicas, como ilustrado
na Figura 3c. Por fim, na dltima sec¢do, sumarizamos o
estado da arte das pesquisas utilizando estes materiais e
oferecemos uma perspectiva dos préximos avangos da area.
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Figura 1. Tabela periddica destacando os elementos ja utilizados na obten¢do de MXenes
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Figura 2. Niumero de publicagdes cientificas totais (lado esquerdo, na
cor preta) e no Brasil (lado direito, na cor azul), contendo “MXene”
como palavra-chave. Dados coletados em novembro de 2025 na base de
dados Web of Science
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Figura 3. Ilustracdo esquemadtica da (a) sintese dos MXenes por meio da
remogao seletiva da camada A de fases MAX e da posterior esfoliaco,
(b) suas principais propriedades e (c) aplicacdes mais exploradas

2. Obtencdo dos MXenes

2.1. Sintese das fases MAX precursoras

A maioria dos métodos reportados para a obtencdo de
MXenes baseia-se na remocao seletiva da camada A das
fases MAX. Estruturalmente, as fases MAX sao materiais
lamelares hexagonais (grupo espacial P6,/mmc), que podem
ser descritos como folhas octaédricas de carbetos ou nitretos
de metais de transicdo, nas quais os dtomos X ocupam o
centro dos octaedros e permanecem unidos entre si por
camadas puras do elemento A.> Mais de 150 diferentes
fases MAX jé foram reportadas na literatura,?® evidenciando
a ampla variedade de MXenes que podem potencialmente
ser obtidos a partir desses materiais precursores.

Embora existam diferentes métodos para a sintese das
fases MAX, quando o objetivo € a obtencdo de MXenes,
a técnica preferencial (exceto no caso em que se busca a
preparacdo de amostras densas) consiste no tratamento
térmico de uma mistura de pés com a estequiometria
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adequada. Como as fases MAX apresentam elevada
estabilidade térmica, sua formacdo ocorre de maneira
eficiente quando a estequiometria correta ¢ utilizada. O
tratamento térmico € geralmente realizado sob vicuo ou em
atmosfera inerte, preferencialmente argonio, a temperaturas
entre 1350 e 1600 °C, a depender da fase MAX desejada.?” E
fundamental manter o teor de oxigénio o mais baixo possivel
para obter maior rendimento e melhor qualidade do material
precursor. Como a maioria das fases MAX utilizadas para
a sintese de MXenes € baseada em aluminio, e este tende
a evaporar nessas temperaturas, geralmente utiliza-se um
excesso desse elemento na mistura inicial.?%

Em 2021, foi demonstrado que a adi¢do de aluminio
em excesso durante a sintese da fase MAX Ti;AlC, resulta
em graos com maior cristalinidade e estequiometria
mais precisa.!” Como consequéncia, as folhas de MXene
produzidas a partir desse precursor apresentam maior
resisténcia a oxidagdo e maior condutividade elétrica. Apds
o tratamento térmico, obtém-se um bloco poroso, levemente
sinterizado, que geralmente ¢ moido ou triturado para
produzir o pé da fase MAX e, em seguida, peneirado para
garantir a remocao de particulas maiores.?

2.2. Remocgao seletiva da camada A de fases MAX

Embora seja possivel sintetizar MXenes a partir de
outros precursores além das fases MAX, a maioria dos
trabalhos reporta a utilizacio de solucdes dcidas aquosas
contendo fldor para a remogdo seletiva da camada A de
fases MAX, cujo processo € denominado efching. Por esse
motivo, este trabalho de revisdo foca nas sinteses de MXenes
a partir de precursores MAX. No entanto, os leitores sdo
encorajados a consultar outros trabalhos que abordam
sinteses de MXenes a partir de outros materiais precursores
e métodos bottom-up >

Para o Ti,C,, a equag@o abaixo representa o processo
de formagao do MXene através do ataque do HF a camada
de Al na fase MAX:

Ti, AIC, +3HF —> AlF, +%H2 +Ti,C, (1)

A funcionalizacdo do MXene acontece na sequéncia.
O Ti,C, formado reage com 4gua, oxigénio e o excesso de
HF presentes no meio, dando origem as terminag¢des do
material: ¥

Ti,C, +2HF — Ti,C,F, +H, 2)
Ti,C, +2H,0 - Ti,C, (OH ), + H, 3)
Ti,C, + 0, > Ti,C,0, “4)

As propriedades dos MXenes estdo intrinsecamente
relacionadas as condi¢des de sintese empregadas. A remogao
da camada A das fases MAX pode demandar desde algumas
horas até varios dias de reagdo, sendo influenciada por
pardmetros como a concentracao do fluoreto de hidrogénio
(HF) e a temperatura na qual o processo € conduzido.” As
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condicdes otimizadas para a remog¢do da camada A vao
depender do metal de transi¢do, da estrutura do material,
das ligagdes atomicas entre os elementos e do tamanho
de particula do material precursor. A Tabela 1 apresenta
algumas condicgdes de sintese (quantidade de fase MAX,
reagentes utilizados, temperatura e tempo de sintese) para
a remocao seletiva da camada A de fases MAX, visando a
obtencdo de alguns MXenes.

Resultados experimentais® indicam que o aumento
do nimero atdmico do elemento M demanda condic¢des
mais rigorosas e maiores tempos de ataque quimico. Essa
tendéncia pode ser atribuida a uma maior resisténcia
a quebra da ligacdo metdlica M-A devido a um maior
ndmero de elétrons de valéncia em M.* Além disso, em
geral, MXenes com maiores valores de n na férmula
estrutural apresentam maior resisténcia ao ataque, exigindo
procedimentos mais severos e prolongados para uma sintese
eficaz.’® No entanto, os reagentes também podem atacar a
camada de carbono do material, resultando em defeitos na
estrutura do MXene.*

Alguns trabalhos t€m investigado e comparado as
condi¢des experimentais empregadas na etapa de ataque
seletivo da camada A de fases MAX.%*! A maioria dos
trabalhos que utilizam HF no ataque quimico da fase
MAX utiliza em concentragdes entre 10 e 50%, exigindo,
para cada caso, diferentes tempos de reagdo (Tabela 1).%
Uma estratégia utilizada para se reduzir a quantidade de

HF necessdria para a sintese consiste no uso de outro
dcido, geralmente o dcido cloridrico (HCI).*'* As escolhas
do método de sintese e dos reagentes utilizados serdo
determinantes para a estrutura e as propriedades dos
MXenes produzidos, uma vez que possuem correlagdo com
os defeitos gerados no material, o tamanho das camadas
obtidas e o tipo de terminacgdes na superficie do MXene.
Apés o ataque quimico da camada A, € necessdrio realizar
a etapa de lavagem, visando eliminar o 4cido residual
e os subprodutos da reagdo. A lavagem € normalmente
realizada por meio de sucessivos ciclos de centrifugagao,
que separam o MXene em multicamadas da solucdo 4cida,
seguidos da decantagio do sobrenadante dcido.?® A Figura
4a mostra particulas de fases MAX e a Figura 4b, o MXene
em multicamadas obtido apds o processo de remocio da
camada A.

Devido a periculosidade de se trabalhar com HF e a
restri¢cao de utiliza-lo em muitos laboratérios, pesquisadores
desenvolveram sinteses nas quais se utiliza um agente de
ataque contendo HF, como o sal bifluoreto de amonio
(NH,HF,),*” ou através da geragdo in situ de HF, obtida pela
adicdo do sal fluoreto de litio (LiF) ao HCL.* Neste dltimo
caso, o ataque a camada A da fase MAX pode ser realizado
na mesma etapa da esfoliacio do MXene, a depender
da concentracido dos reagentes, devido a intercalagdo de
fons litio entre as camadas do material.”® Este método
foi denominado de MILD (minimally intensive layer

Tabela 1. Condigdes de sintese para a remocao seletiva da camada A de diferentes fases MAX, conforme a literatura cientifica

MXene o
(Fase MAX) Fase MAX (g) Reagentes Temperatura (°C) Tempo (h) Ref.

0,5 10 mL de HF (5%) TA 24 28

0,5 10 mL de HF (10%) TA 18 28

Ti,C, 0,5 10 mL de HF (30%) TA 5 28

(Ti,AIC,) 0,5 0,8 g de LiF e 10 mL de HCI (9 M) TA 24 28

12 mL de HC1 (37%), 6 mL de 4gua,

! 2 mL de HF (50%) » 24 10

V,C 1 20 mL de HF (50%) 25 96 36

(VL,AIC) 1 12 mL de HF (50%); 8 mL HCI (12 M) 50 72 36

Nb,C 1 HF (50%) 55 40 37

(Nb,AIC) 1 10 mL de HF (50%) TA 72 38
Ti,CN

(Ti,AICN) 1 HF (30%) TA 18 5
Ti,C

(TLAIC) 1 HF (10%) TA 10 5

TiNbC (TiNbAIC) 1 HF (50%) TA 28 5
Ta,C,

(Ta AIC) 1 HF (50%) TA 72 5
Nb,C,

(Nb,AIC,) 5 60 mL de HF (50%) 50 168 38
Mo,C

(Mo,Ga,C) 1 10 mL de HF (50%) 55 100 38

Mo, Ti,C, 1 20 mL de HF (50%) 35 96 38

(Mo, Ti,AIC,)

TA: temperatura ambiente

Vol. 18, No. 2, 2026

169



MXenes: Sintese, Propriedades e Aplicacdes de Carbetos e Nitretos de Metais de Transi¢ao

Figura 4. Imagens de microscopia eletronica de varredura da (a) fase MAX (Ti;AIC,) e
(b) do MXene (Ti,C,T,) em multicamadas (antes da esfoliagdo). Reproduzida com autorizac@o da
Ref. 5. Copyright 2012 American Chemical Society

delamination), uma vez que € possivel obter folhas isoladas
do MXene apenas agitando o frasco contendo a dispersao,
dispensando o uso de processos de sonicagdo.* Em 2021,
Zeraati et al. reportaram uma modificacdo do método MILD
no qual nitrogénio ¢ utilizado durante a sintese do Ti;,C,T,,
provocando a evaporacdo parcial da mistura reacional.*
A utilizacdo do nitrogénio leva a um aumento gradual
e constante da concentra¢do do sal e do dcido durante a
sintese, resultando em um MXene de alta qualidade com
uma maior condutividade elétrica e com maiores particulas.

2.3. Esfoliagcdo do MXene

A esfoliagdo (ou delaminagido) do MXene em
multicamadas se d4 com a utilizagdo de compostos visando
expandir o espacamento entre as folhas através de um
processo de intercalag@o e, assim, enfraquecer as interagdes
entre as camadas 2D. O processo geralmente se inicia com
(i) uma etapa de mistura, para introduzir o composto entre
as camadas 2D, (ii) eventualmente uma etapa de sonicacao,
para auxiliar na esfoliagdo do material, e (iii) etapas de
centrifugacgio para separar o material esfoliado daquele que
permanece em multicamadas.

A mistura € geralmente realizada a temperatura ambiente,
sob agitacdo constante. Alguns intercalantes usados sdo
moléculas organicas grandes, como o dimetilsulféxido
(DMSO),* compostos de tetraalquilamo6nio, como
hidréxido de tetrabutilamonio (TBAOH) e hidroxido de
tetrametilamonio (TMAOH),* e fons Li*. 28424

A etapa de sonicacdo pode interferir na quantidade de
defeitos, no tamanho do MXene e na concentragdo final
obtida. Tempos de sonicag@o mais longos e poténcias mais
elevadas resultam em folhas menores, com maior nimero
de defeitos, e podem gerar concentracdes maiores em
relagdo aquelas obtidas sem sonicac@o. A concentragdo do
MXene também depende do método de sintese e do tipo
de intercalante utilizado.”® Como ressaltado anteriormente,
algumas rotas sintéticas ndo exigem a etapa de sonicag¢do
para separar as camadas do MXene, sendo necessaria apenas
a agitagdo da dispersdo, muitas vezes manual, para esfoliar
o material que foi intercalado na etapa anterior.

Na etapa de coleta do MXene em camadas isoladas,
ciclos de centrifugacdo também sdo utilizados para separar
o material esfoliado daquele ainda em multicamadas. No
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processo, o sobrenadante € coletado, contendo o MXene
esfoliado, e o material depositado € redisperso através
de agitacdo ou sonicacdo para esfoliagcdo, em seguida, a
centrifugacgio € repetida. Apds a completa esfoliagdo e coleta
de todo o material em monocamadas, a dispersao geralmente
apresenta baixa concentracio. Dessa forma, centrifugagdes
com maiores tempos e velocidades sdo empregadas para
aumentar a concentragio da dispersao.?

Alguns trabalhos trazem maiores detalhes e descrevem
0 passo a passo da sintese de MXenes.?842%

3. Estrutura dos MXenes

3.1. Estrutura atdbmica dos MXenes

De maneira semelhante aos seus precursores da fase
MAX, os dtomos de metal (M) nos MXenes estdo organizados
em uma estrutura hexagonal compacta, na qual os &tomos do
elemento X ocupam os sitios intersticiais octaédricos. Por
isso, a estrutura cristalina dos MXenes €, em geral, do tipo
compacta hexagonal. No entanto, a ordenac¢do dos dtomos
metdlicos M varia conforme a composi¢do do material. No
caso dos MXenes do tipo M, X, os &tomos metélicos seguem
uma sequéncia de empilhamento do tipo ABABAB, como
mostrado na Figura 5a, caracteristica de uma estrutura
compacta hexagonal. Ja nos compostos M;X, e M,X;, a
ordenagdo atdmica adota uma sequéncia ABCABC, tipica
de um empilhamento ctbico de face centrada (Figura 5b).%
A Figura 5c mostra a estrutura atdmica (vista superior) de
um MXene do tipo M;X,.

Para uma discussdo mais aprofundada sobre as
particularidades estruturais e quimicas de MXenes
especificos, recomendamos consultar outros trabalhos
da literatura que exploram esses aspectos em maior
detalhe.®351->4

3.2. Grupos funcionais

MXenes sintetizados em solugdes contendo fluoretos
apresentam, em sua superficie, uma combinacdo de grupos
funcionais -OH, -O e -F, como representado nas eqs. 2, 3
e 4. Sinteses utilizando HCI vao produzir MXenes com
terminacdes -Cl, além das demais.* Os grupos funcionais
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© Metal de transicao (M)

® Elemento X

Figura 5. Representagdo das estruturas atdmicas de MXenes do tipo (a) M,X e (b) M;X,. As letras gregas (y e 3) representam
os sitios intersticiais octaédricos, onde estdo localizados os elementos X, em rela¢@o ao arranjo estrutural do elemento M,
representado pelas letras A, B e C. (c) Representagdo da estrutura atdmica (vista superior) de um MXene do tipo M;X,. Em todas
as imagens, as terminagoes superficiais ndo foram representadas

presentes nos MXenes exercem influéncia direta sobre
diversas propriedades do material, incluindo capacidade de
armazenamento de energia,” comportamento magnético,
extensdo da banda proibida (do inglés, bandgap),’ entre
outras.*” A configuracdo mais estdvel prevista para essas
terminagdes ocorre quando o &tomo do grupo funcional (T)
ocupa um sitio distinto em relacdo aos adtomos metalicos
vizinhos e ao atomo do elemento X, resultando em uma
ordenacdo do tipo ABCABC para M, X e T, respectivamente.
Contudo, existem exceg¢des em que os dtomos T se
posicionam diretamente sobre os dtomos X vizinhos, o que
permite maior atragdo eletrdnica.>*>’

A presencga, a quantidade e o tipo dessas terminagdes
também influenciam a interag@o entre as diferentes camadas.
Relatos da literatura indicam que, com base em medidas de
espalhamento de néutrons, as interagdes entre as camadas
podem ser descritas por ligagdes de hidrogénio entre dtomos
de O ou F de uma superficie e grupos -OH da superficie
oposta de outra folha, além de interag¢des de van der Waals
envolvendo dtomos de O e/ou F entre as camadas.”

3.3. Efeito da sintese na estrutura do MXene e geracao
de defeitos

As condigdes de sintese, como os reagentes utilizados,
suas concentracdes, o tempo e a temperatura empregados,
tém influéncia direta na estrutura e nas propriedades finais
do MXene obtido.?®# Para se produzir um material com as
caracteristicas desejadas, € necessdrio, portanto, saber como
essas condi¢des podem modificar a estrutura do material
sintetizado. O uso de diferentes concentracdes de HF
durante o processo de sintese, por exemplo, leva a obtencao
de materiais com distintas proporcdes entre 0os grupos
funcionais superficiais. De modo geral, concentragdes mais
baixas de HF resultam em uma razio mais elevada entre O
e F nas terminagdes.* Por exemplo, Ti,C,T, sintetizado a
partir de solugdes de HF menos concentradas®® apresentou
maior quantidade de O e menor concentracdo de F em
comparacdo aquele sintetizado utilizando HF a 50%.*

Durante a sintese, além da formacao de grupos funcionais
na superficie dos MXenes, as camadas do material sdo
intercaladas por fons e por moléculas de dgua. A andlise
da mudanca da constante de rede devido aos processos de
intercalacdo pode revelar informagdes importantes sobre a
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estrutura cristalina, a estrutura entre as camadas e a estrutura
da superficie.*” De maneira geral, tempos de reagdo mais
longos e temperaturas de sintese mais altas levam a maiores
valores de constantes de rede.”

Embora o ataque quimico das fases MAX para a sintese
de MXenes tenha como objetivo remover seletivamente
a camada A, inevitavelmente alguns dtomos do metal da
camada mais externa também sio atacados, resultando
na formacdo de vacancias na superficie do material. As
vacancias dos elementos X, por sua vez, podem ser herdadas
da fase MAX precursora, ou serem geradas durante o proprio
processo de ataque quimico.**® Em geral, condi¢oes mais
brandas de sintese e esfoliacdo produzem particulas maiores
de MXene, com menor concentracdo de defeitos. A presenga
de vacancias pode influenciar diretamente a estrutura
eletronica do material, que, por sua vez, determina suas
propriedades eletrdnicas, Opticas e magnéticas.*

Vacancias foram observadas em folhas de Ti,C,T,
sintetizadas sob condi¢des relativamente brandas,®' nas
quais se observou que a quantidade de defeitos estava
relacionada a concentracéo de HF utilizada durante a sintese
(Figuras 6a-6¢). Os defeitos atdbmicos mais recorrentes em
Ti,C,T, s@o as vacancias de Ti, as quais podem modificar
significativamente a estrutura do material. Atomos de Ti
localizados na superficie podem expor atomos de Ti da
camada interna, atuando como sitios cataliticos ativos.*°
No entanto, a presenga de vacancias de Ti pode acelerar a
degrada¢do do MXene em agua, resultando na formacao
de 6xidos metdlicos e, consequentemente, na reducio da
sua reatividade de superficie e da condutividade elétrica
do material. Stratulat ef al. demonstraram que as vacancias
de Ti podem ser preenchidas por metais que, ao serem
incorporados na estrutura, doam elétrons, formando
cations e se ligando aos grupos funcionais da superficie.®
fons menores, como Li* e Mg, podem ocupar a prépria
vacancia do Ti (Figura 6d), bloqueando o acesso ao interior
da estrutura do MXene. Ja fons maiores (Na* e K*) sdo
adsorvidos acima do plano da vacancia devido a restrigdes
estéricas (Figura 6e), resultando na formacao de um grande
momento dipolar entre o cation carregado positivamente e
a vacancia carregada negativamente. Esse forte momento
dipolar aumenta a estabilidade do MXene a degradagio ao
impedir a liberacdo e a subsequente oxidacdo dos dtomos
de Ti adjacentes.
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Figura 6. Imagens de microscopia eletronica de transmissdo por varredura de camadas de Ti;C, T, preparadas usando solugdes de
HF em diferentes concentracdes: (a) 2,7%, (b) 5,3% e (c) 7%. As vacancias individuais de Ti sdo indicadas por circulos vermelhos,
enquanto os aglomerados de vacancias sdo destacados por circulos azuis. Adaptada com autorizagio da ref. 61. Copyright 2016
American Chemical Society. (d) Adsor¢@o de dtomos de Li e Mg na vacéncia de Ti no Ti;C,T, e (e) de Na e K acima da vacéncia
devido a efeitos estéricos. Adaptada com autorizagao da ref. 60. Copyright 2025 American Chemical Society. (f) Presenca de
4tomos de Ti posicionados acima de dtomos de Ti na rede do MXene. O contraste observado € atribuido ao O como consequéncia
da formacao de grupos TiO,. Adaptada com autorizacdo da ref. 54. Copyright 2015 American Chemical Society

Um defeito menos explorado € a presenca de um dtomo
extra na superficie da estrutura cristalina do MXene.
A Figura 6f mostra a presenca de dtomos de Ti sobre a
superficie de uma tunica camada de Ti,C,T,. Neste caso,
devido a reatividade entre o Ti e o O, formam-se grupos
méveis de TiO,, que podem passivar localmente a superficie
do material.*

Um tipo de defeito menos pontual é o de nanoporos,
os quais, a exemplo do que acontece com as vacancias,
tendem a aumentar de tamanho e em quantidade sob
condi¢des mais severas de sintese, como maiores tempos
de reagdo e maior concentracéo de dcidos.** A utilizacdo
de processos de sonicagdo para a esfoliagdo do material
também tende a aumentar o tamanho dos poros.“**2 Embora
muitas vezes indesejaveis, os nanoporos em MXenes
podem ser intencionalmente provocados para obtencdo de
materiais aplicados em sistemas de filtragem® e deteccéo
de moléculas altamente especificas.®%

4. Propriedades dos MXenes

4.1. Condutividade elétrica

<

A condutividade elétrica dos MXenes é uma das
propriedades mais exploradas em termos de aplicagdes
tecnolégicas. Os MXenes sem terminacdes, ou seja, sem
grupos funcionais em sua superficie, sdo considerados
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metais com alta densidade de estados no nivel de Fermi
e alta concentracdo de portadores de carga.* No entanto,
a condutividade elétrica dos MXenes pode ser alterada
através do tipo e da orientacdo relativa dos grupos
funcionais das terminagdes na superficie.® A composicdo
do MXene, nesses casos, também tem influéncia na
condutividade elétrica final apresentada pelo material.
Alguns MXenes apresentam condutividade elétrica
metdlica, alcan¢ando valores de até 24 kS/cm,* enquanto
outras composicdes podem ser semicondutoras ou ainda
supercondutoras. Por exemplo, o metal da camada M tem
direta influéncia na condutividade elétrica do material.®
O Ti,C,T, tem comportamento metalico, j4 os MXenes
contendo Mo apresentam propriedades similares as de
semicondutores,®”” enquanto MXenes com metais mais
pesados, como Cr e W, s@o teoricamente previstos como
isolantes topoldgicos.* Por sua vez, MXenes contendo Nb
apresentaram supercondutividade ajustével.®®

Além da composi¢do, a condutividade elétrica dos
MXenes € determinada pelas condi¢cdes de preparo
das amostras e pelas sinteses utilizadas. Em geral, a
condutividade elétrica dos MXenes € avaliada através
de medidas de resisténcia ou condutividade elétrica,
reportada em S/cm. Neste sentido, a espessura do filme
também influencia sua condutividade.® Com o aumento
da espessura do filme, observa-se, em geral, aumento da
resisténcia elétrica, como mostrado na Figura 7a para filmes
de Ti,C,T,. No que diz respeito as sinteses empregadas,
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Figura 7. (a) Relagdo inversa entre a resisténcia elétrica de folha (Rg) do Ti,C,T, com a espessura do filme. Adaptada com

autorizagdo da ref. 69. Copyright 2023 American Chemical Society. (b) Medidas de angulo de contato utilizando eletrélito KOH
(1 M) para filmes de carbonitretos de titanio com diferentes composicdes. A hidrofilicidade do MXene aumenta (diminui¢ao do

angulo de contato) com a propor¢do de nitrogénio na composi¢do do material. Adaptada com autorizac@o da ref. 70. Copyright

2020 Royal Society of Chemistry. (c) Nimero de estruturas de MXenes estdveis (azul) e metaestdveis (laranja) compostos por
metais de transicdo especificos. Os nimeros acima da barra azul e laranja indicam o nimero de composicdes estdveis e 0 nimero

total de composicdes metaestdveis e estdveis, respectivamente. Adaptada com autorizac@o da ref. 71. Copyrights 2024 Royal
Society of Chemistry

MXenes produzidos por métodos que resultam em menor
concentragdo de defeitos e camadas com dimensdes laterais
maiores apresentam valores de condutividade elétrica
mais elevados. Isso pode ser obtido com rotas sintéticas
mais brandas, processos de esfoliacdo sem a utilizagdo
de sonicagdo e secagem do material para remogdo de
intercalantes entre as camadas.®

4.2. Propriedades mecanicas

Os MXenes apresentam, simultaneamente, elevada
resisténcia mecanica e alto médulo de elasticidade. Por
exemplo, estudos demonstraram que monocamadas de
Ti,C,T, e Nb,C;T, apresentam mddulos de Young de
aproximadamente 330 GPa e 390 GPa, respectivamente,
valores superiores aos observados em outros materiais
bidimensionais obtidos por esfoliacio em meio liquido,
como 6xido de grafeno ou MoS,.”>™

Simulacdes de dindmica molecular e célculos de teoria
do funcional da densidade (DFT) indicam que os MXenes
do tipo M,X sao mais rigidos e resistentes do que os M;X,
e M,X;. Além disso, os grupos funcionais influenciam
significativamente as propriedades mecanicas. MXenes
funcionalizados com O apresentam constantes eldsticas
mais elevadas do que aqueles com OH ou F, resultado da
intera¢do mais forte entre o O e os dtomos metélicos.” 7

4.3. Hidrofilicidade

Diferentemente de outros materiais 2D condutores
elétricos, MXenes apresentam hidrofilicidade e, como
consequéncia, a capacidade de se dispersar em dgua sem o
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auxilio de surfactantes. Tal propriedade resulta da presenca
de grupos funcionais no material, que conferem uma elevada
carga negativa a sua superficie, com valores de potencial
zeta geralmente mais negativos do que -30 mV. A repulsdo
entre as cargas faz com que o material possa ser facilmente
disperso em solucdes aquosas."”

No entanto, a composicdo do MXene (dependente dos
elementos M e X) também influencia a hidrofilicidade do
material. Por exemplo, Tang ef al. mostraram que uma
maior presenca de nitrogé€nio em carbonitretos de titdnio
aumentou a hidrofilicidade do MXene.”” Assim, uma
maior molhabilidade pode ser obtida aumentando-se a
proporcdo de nitrogénio na estrutura, favorecendo uma
maior acessibilidade do eletr6lito a sitios ativos do material.

Além de facilitar o processo de lavagem e de sintese
do material, que podem ser realizados utilizando 4gua,
evitando assim o uso de outros solventes de maior custo e
menos acessiveis, essa propriedade facilita o processamento
do material. Por exemplo, diferentes concentragdes das
dispersdes de MXenes podem ser obtidas, modificando sua
viscosidade, e permitindo a fabricagio de filmes de MXenes
eletricamente condutores,’® utilizando técnicas como a
deposicdo por spray,” filtracao a vacuo,* derramamento e
evaporagdo de solvente (drop-casting)*®™® e centrifugacio
(spin-coating).®* Esta variedade de técnicas que podem ser
empregadas para a obtencdo de filmes de MXene favorece
um maior controle das caracteristicas finais desejadas, como
espessura e uniformidade do filme.”®% A partir de dispersoes
mais viscosas € possivel produzir tintas para impressao
por jato de tinta®® ou por serigrafia,***” podendo também
ser utilizadas como tintas de canetas esferograficas,%
por exemplo.®* Além disso, as dispersdes podem ser
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utilizadas na concentrag¢do adequada para modificar outras
nanoestruturas.”'

4.4, Superficie redox ativa

Dentre as vdrias possiveis aplica¢des dos MXenes, uma
das que mais se destaca € a sua utilizacdo como eletrodo de
supercapacitores,*** especialmente o Ti;C,T,, como sera
abordado adiante. Além da excelente condutividade elétrica
e da elevada area superficial disponivel, a alta performance
desses materiais para o armazenamento de energia deve-se
principalmente a superficie redox ativa do MXene. Ao se
utilizar eletrélitos 4cidos, prétons sdo intercalados entre
as camadas do Ti;C,T,, o que resulta em processos de
protonacdo e desprotonagdo. Os prétons intercalados reagem
com as terminacdes O do MXene e formam grupos OH,
alterando assim o estado de oxidacdo do Ti, o que resulta
no comportamento pseudocapacitivo.”>

4.5. Estabilidade

Estudos tedricos tém sido conduzidos para avaliar a
estabilidade termodinamica de diferentes composi¢des de
MXenes,”"#1% considerando nio apenas os elementos M
e X, como também os grupos das terminacdes superficiais.
Tais estudos podem servir de guia para direcionar
experimentos. Rems et al., por exemplo, avaliaram a
estabilidade de diferentes MXenes através de calculos da
teoria do funcional da densidade, considerando 29 diferentes
metais de transicdo e 11 tipos de terminagdes superficiais.”!
Os resultados mostraram que tanto o metal de transi¢do
quanto os grupos funcionais exercem elevada influéncia
na estabilidade do MXene. Em alguns casos, cdlculos
realizados com metais de transi¢do especificos ndo deram
origem a nenhuma estrutura termodinamicamente estavel,
como, por exemplo, Cr e Mn (Figura 7c¢).

Uma limitagdo dos MXenes € a sua tendéncia a se
oxidar em ambientes que contenham oxigénio e dgua.
Entretanto, eles se mostram relativamente estaveis em
dgua desgaseificada, livre de oxigénio, ou em ar seco. A
exposi¢ao a luz € outro fator que pode acelerar o processo
de oxidacao do material.*'°' Embora cada MXene apresente
uma resisténcia a oxidagdo diferente, as dispersdes de
MXene apresentam maior estabilidade quando armazenadas
sob refrigeracdo, em ambiente escuro e isento de oxigénio.
Outra estratégia que pode ser adotada € a obtencdo do
MXene em multicamadas, que apresenta uma estabilidade
muito superior aquela do material isolado, e a realizag¢ao da
esfoliacdo pouco antes de sua utilizagdo.*

Em geral, a oxidagdo inicia-se nas bordas das camadas,
com a formacdo de nanocristais de 6xidos metélicos (por
exemplo, Ti0,), evoluindo posteriormente por nucleacio
e crescimento até cobrir toda a superficie do material. A
resisténcia dos MXenes a oxidagdo também depende do
método de fabricacdo e da estrutura do material. MXenes com
menos defeitos tendem a apresentar maior estabilidade.'®'*
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5. Caracterizacao das Fases MAX e dos MXenes

O primeiro passo para confirmar a conversio da fase
MAX no MXene de interesse € a avaliacdo visual, uma vez
que esse processo leva a uma mudanca de cor perceptivel.
Conforme mostrado na Figura 8a, o Ti,C,T, obtido a partir do
ataque quimico com HF (30%) apresenta cor distinta (cinza
escuro a preto) em relagdo a cor cinza-grafitica do precursor
Ti;AlC,.2® Além disso, apds o processo de esfoliagdo, as
dispersdes coloidais dos MXenes aparentam ser pretas, no
entanto, quando diluidas (concentra¢des em torno de 0,5
mg/mL), apresentam colorag@o especifica e caracteristica
da composi¢do do sistema.?® Solugdes coloidais diluidas
de Ti,C,T,, por exemplo, exibem coloracio esverdeada,
enquanto dispersoes de Ti,CT, apresentam coloragdo roxa/
magenta (Figura 8b).® A ndo conformidade com a cor
esperada € o primeiro indicativo do processo de degradacgio
do MXene.! Por exemplo, para MXenes a base de titAnio
(Ti,C,T, ou Ti,CT,), a aparéncia “leitosa” ou branca da
solugdo € sinal da oxidag¢do do material e formagdo de
TiO,.106.107

Além dainspecao visual esperada do MXene, para melhor
compreender as propriedades e viabilizar sua aplicagdo, ¢
necessdrio realizar uma rigorosa investigacao dos MXenes
e, para isso, diferentes técnicas de caracterizacdo sdo
comumente empregadas, detalhadas a seguir.!%519%110

5.1. Caracterizagao estrutural e morfologica

A conversdo da fase MAX no MXene multicamadas
causa alteracdes significativas no padrao de DRX, conforme
ilustrado na Fiigura 8c. Para a fase MAX (Ti;AlC,), por
exemplo, o pico acentuado em torno de 38", relativo ao plano
(104), esta relacionado a presenca de Al, o qual precisa
ser removido para a obten¢do do MXene multicamadas.'”
Assim, o desaparecimento desse pico indica que a estrutura
cristalina compactada das camadas de Ti;AlC, foi desfeita
devido a remocdo do Al, resultando na formagdo de novas
camadas de MXene.'” Outra mudanca caracteristica
durante esse processo estd associada ao pico (002) em
baixos valores de 20 (normalmente menores que 10°), o
qual estd associado ao espagamento d entre as camadas de
MXene.'"” Munir et al.'® fizeram uma avaliagdo por DRX
da influéncia de diferentes concentragdes de HF no processo
de obtencdo do Ti,C,T, (Figura 8c). Conforme indicado
pelos difratogramas, o uso de HF em baixa concentracio
(5%) ndo € eficaz para formagdo do MXene, uma vez que
a amostra obtida ainda apresentou picos associados a fase
MAX. Com o aumento da concentracdo de HF, a intensidade
dos picos caracteristicos da fase MAX comegou a diminuir
e o pico do MXene (002) se deslocou para menores valores
de 26. Os autores também avaliaram o efeito do uso de
diferentes moléculas (NH;, DMSO, dgua e ureia) durante o
processo de esfoliacdo do MXene obtido com 30% de HF.
Eles observaram que para dgua, NH; aquoso e DMSO, o
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Figura 8. (a) Imagens da fase MAX (cinza) e do MXene multicamadas (preto). (b) Frascos de 1 L
contendo dispersoes de diferentes MXenes ap6s o processo de delaminagdo. Adaptada com permissao da
ref. 28 Copyright 2017 American Chemical Society. (c) Difratogramas de raios X do Ti;AlC, puro (fase
MAX) e Ti;,C,T, preparados usando diferentes concentragdes de HE. (d) Padrao de DRX evidenciando o
deslocamento do pico referente ao plano (002) para diferentes intercalantes empregados na esfoliagdo do
MXene. Adaptada com autorizagdo da ref. 108. Copyright 2020 American Chemical Society

pico (002) do MXene se apresentou mais alargado, sendo
o DMSO o solvente mais adequado para o processo de
esfoliag@o por apresentar o pico (002) em menor valor de
26 (Figura 8d). No entanto, no caso da ureia, o pico (002)
tornou-se notavelmente mais intenso. Os autores atribuiram
esse comportamento a reunificacdo das camadas de MXene.

Imagens de MEV também sdo amplamente usadas
para avaliar o processo de conversdo da fase MAX no
MXene de interesse. Como os primeiros MXenes foram
sintetizados empregando HF altamente concentrado,* a
obten¢do de um material com estrutura em ‘“sanfona”
(Figura 4b) € considerada como indicativa do sucesso da
sintese. No entanto, € importante destacar que a formagao
desse tipo de estrutura estd associada ao método de sintese
empregado. Conforme demonstrado por Alhabeb et al.,”® a
morfologia dos sélidos de Ti;C,T, multicamadas dependera
da concentracdo do HF empregado durante a sintese.
Para baixas concentra¢des de HF (~ 5 — 10%), a estrutura
em “sanfona” torna-se menos proeminente ¢ o MXene
multicamadas assemelha-se mais a morfologia compacta
tipica da fase MAX. Essa diferenca se deve, essencialmente,
ao fato de que, a medida que a concentracio de HF aumenta,
a producio de H, também aumenta, o que leva a expansao
da estrutura. MXenes obtidos por métodos que utilizam a
formagdo de HF in situ, como o método MILD, também
apresentam aparéncia semelhante a do MXene em HF
de baixa concentragdo, pelas mesmas razdes.'® Apds o
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processo de esfoliag@o, dispersdes diluidas dos MXenes
sdo geralmente caracterizadas por imagens de MEV ou de
microscopia eletronica de transmissao (MET). Dessa forma,
é possivel determinar informacdes sobre o tamanho e a
dispersdo dos flocos, grandes defeitos de microperfuragao,
qualidade das bordas e outros pardmetros.

5.2. Caracterizagao quimica

A espectroscopia de raios X por dispersdo de energia
(EDX), geralmente acoplada as técnicas de microscopia
eletrdnica, é frequentemente utilizada como técnica
complementar para fornecer informacdes qualitativas
sobre a composi¢do quimica dos MXenes. No entanto, &
importante destacar que, embora a técnica forneca boas
informacdes qualitativas sobre o(s) elemento(s) M, ela ndo
é considerada adequada para avaliar as terminagdes ou as
razdes X (quando sdo utilizados carbonitretos).'*

A espectroscopia de fotoelétrons de raios X (XPS)
é uma técnica importante para confirmar a formagado e
estudar a quimica de superficies dos MXenes.'” A técnica,
por exemplo, pode ser usada para acompanhar a remocao
da camada de aluminio da fase MAX Ti;AlC,, a partir
do monitoramento do pico associado a ligagdo Ti-Al, e
confirmar a formacdo de grupos funcionais na superficie
do MXene.'""" Luxa ef al.''? empregaram a técnica de XPS
para confirmar a conversdo da fase MAX (Mo,TiAlIC,)
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em seu MXene correspondente (Mo, TiC,T,) usando HF a
temperatura ambiente. A comparacdo dos espectros de alta
resolucdo de Ti 2p, Al 2p e O 1s revelou vdrias diferencas
notaveis entre a fase MAX e o MXene esfoliado (Figura 9).
A auséncia do pico relativo ao Al 2p na amostra de
Mo, TiC,T,, por exemplo, confirmou a remogao efetiva de Al
da superficie do material. Mudangas significativas também
ocorreram nos espectros do Ti 2p e do O 1s, podendo-se
observar novos picos para o MXene, confirmando a presenga
de grupos funcionais na superficie do material. Além disso,
atécnica de XPS tem sido amplamente utilizada para avaliar
diversas abordagens de tratamento de superficies, processos
de intercalag@o e a estabilidade de MXenes e dos seus
respectivos grupos de superficie.'”

Além da andlise elementar tipica, o XPS também
é comumente empregado para avaliar a formacdo de
materiais compdsitos contendo MXenes.'*'" No entanto,
é importante destacar que a interpretacdo dos dados
de XPS de MXenes pode ser desafiadora, uma vez que
diferentes fatores podem influenciar os dados obtidos,
incluindo o modo de preparagdo da amostra, a aquisicio
dos espectros e a qualidade do ajuste das curvas. Como
resultado, a determinacdo da composi¢do do MXene por
XPS € suscetivel a multiplos fatores e pode nao representar
claramente a composi¢ao da superficie do material, sendo
necessdrio o uso de diferentes técnicas para obtencdo de
um resultado confidvel.

Complementar a andlise de XPS, a técnica de ressondncia
magnética nuclear (RMN) pode ser muito util para andlise
das terminagdes nas superficies dos MXenes, devido a
grande sensibilidade dos nicleos ~OH, =0, 'H e “F.!6-118
Experimentos de RMN revelaram que hd menos terminacdes
—OH do que -F ou -O na superficie do Ti,C,T,, e que

as terminagdes superficiais sdo altamente sensiveis ao
método de sintese utilizado. Por exemplo, Hope et al.'”®
demonstraram que o material sintetizado com HF possui
quase quatro vezes mais terminagdes —F do que o MXene
obtido a partir de LiF-HCI. Dados de RMN de "*C também
podem ser empregados para analisar a conversdo da fase
MAX no MXene de interesse.''*'?

A espectroscopia Raman também tem sido utilizada com
frequéncia para caracterizagdo de MXenes.'®>12122 A alta
sensibilidade do método permite investigar tanto os grupos
de superficie quanto as caracteristicas estruturais resultantes
dos diferentes métodos de sintese. As impressdes digitais
moleculares do Ti,C,T, obtido pelo ataque quimico com
HF/HCI sao apresentadas na Figura 10. Diferentes fatores
afetam a posicdo dos picos, incluindo a composi¢do, o
tamanho, a orientag@o e as espécies intercaladas. Assim,
por exemplo, um deslocamento do pico Raman durante a
intercalacao eletroquimica pode ser atribuido tanto a mudanca
nos grupos de superficie quanto a mudanca no espacamento
entre camadas.'* E importante destacar que as altas poténcias
e temperaturas do laser empregado durante a andlise
podem levar a degradacdo do material durante a andlise.
Adomaviciute-Grabusove et al.'* monitoraram a degradacio
fototérmica do Ti;T,T, utilizando a espectroscopia Raman.
Os autores observaram que um laser com comprimento de
onda de 633 nm e intensidade da ordem de 160 kW/cm? levou
a formacdo de carbono amorfo e hidrocarbonetos, enquanto
nanoparticulas de TiO, foram formadas quando intensidades
da ordem de 550 kW/cm? foram utilizadas. No processo de
aquecimento, marcadores mais pronunciados de oxidagdo e
reducdo da dgua intercamada foram observados a 200-300
°C, enquanto a 400 °C, uma nova banda indicou a formagao
de TiO, anatase.
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Figura 9. Dados de XPS para as amostras de (a) Mo,TiAIC, (fase MAX) e (b) Mo,TiC,T, (MXene). Adaptada com permissdo
da ref. 112 Copyright 2024 American Chemical Society
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Figura 10. Espectro Raman deconvoluido obtido de um filme de Ti,C,T, sintetizado pelo ataque quimico com HF-HCl e
excitado com laser de 785 nm. O espectro € dividido em 3 regides: (i) regido das folhas, que corresponde a uma vibracao de
grupo de carbono, duas camadas de titdnio e grupos de superficie; (ii) regido T,, que representa as vibra¢des dos grupos de
superficie; e (iii) regido do carbono, onde se localizam as vibracdes no plano e fora do plano dos dtomos de carbono. Adaptada
com permissao da ref. 121 Copyright 2020 American Chemical Society

6. Aplicacoes

6.1. Armazenamento de energia

MXenes sdo materiais extremamente Uteis para o
desenvolvimento de dispositivos de armazenamento
de energia (baterias e supercapacitores), devido a sua
condutividade metdlica, a superficie redox-ativa, a carga
superficial negativa e a capacidade de intercalar cations entre
as camadas bidimensionais.**'* Originalmente, os MXenes
eram empregados como eletrodos para armazenamento de
carga por meio de um mecanismo pseudocapacitivo. No
entanto, com o passar dos anos, os MXenes passaram a ser
utilizados em diversos outros componentes de dispositivos
de armazenamento de energia, incluindo catodos, eletrélitos,
separadores, anodos e coletores de corrente flexiveis, tanto
em sistemas aquosos quanto orgdnicos.'*'?6 Esses materiais
podem armazenar energia por meio de trés mecanismos
diferentes: (i) formacdo de dupla camada elétrica, (ii)
reacdes faradaicas capacitivas e (iii) armazenamento de
carga faradaico ndo-capacitivo. Como serd mostrado a
seguir, esses mecanismos dependem da composi¢ao quimica
dos MXenes e de seus grupos terminais de superficie, do
sistema de armazenamento de energia em que estdo sendo
utilizados (baterias, supercapacitores etc.) e da natureza da
solugdo eletrolitica.'"12

No caso do mecanismo via formagao de dupla camada
elétrica (EDL, do inglés Electric Double Layer), para
carregar um capacitor, uma tensao elétrica € aplicada entre
os eletrodos, resultando na atraco eletrostatica de fons com
carga oposta a dos eletrodos, enquanto os {ons com a mesma
carga sdo repelidos. O resultado € um espaco interfacial
nanoscépico nas proximidades dos eletrodos, a chamada
EDL. O desempenho de um eletrodo geralmente € expresso
em termos de capacitancia, ou seja, a carga armazenada na
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EDL por unidade de volt aplicada. Portanto, esse mecanismo
exige materiais de eletrodo com alta condutividade elétrica
(para minimizar perdas de tensdo elétrica) e grandes areas
superficiais especificas (visando maximizar o espago da
EDL)."® De modo geral, a formacao da EDL nio altera a
estrutura cristalina e/ou a quimica do material do eletrodo,
o que leva a ciclos de carga/descarga altamente reversiveis
e longa vida ttil dos dispositivos de armazenamento de
energia correspondentes.” Além disso, ndo ha transferéncia
de carga (faradaica) através da interface eletrodo—eletrdlito,
nem difusdo no material do eletrodo, possibilitando assim
altas densidades de poténcia. A capacitancia de EDL
apresenta um perfil de voltametria ciclica (VC) em forma
de retangulo (Figura 11a), sem picos evidentes, em funcio
da auséncia de reagdes redox nesse tipo de mecanismo de
armazenamento de energia.”!*

Os MXenes sdo promissores para uso em capacitores de
EDL por apresentarem alta condutividade elétrica e elevada
area superficial especifica. Além disso, foi demonstrado
que a capacitancia dos MXenes depende fortemente de
sua quimica de superficie e dos grupos terminais. Por
exemplo, Shimada ef al. demonstraram que quanto mais
eletronegativo o grupo terminal de superficie, menor a
capacitincia de EDL obtida.'” Eles realizaram um estudo
tedrico para avaliar a influéncia de quatro halogénios (F,
CL, Br e I) como grupos terminais na superficie do Ti,C,.
Os célculos obtidos demonstraram que o elemento mais
eletronegativo (—F) atrai mais a densidade eletronica dos
atomos de Ti vizinhos, resultando em uma carga superficial
negativa mais densa no eletrodo de MXene. Essa densa carga
superficial causa um efeito de blindagem, que enfraquece
a interacdo eletrostatica entre 0 MXene e os fons K* do
eletrolito, levando a uma menor capacitancia entre os grupos
terminais halogenados. As EDLs ndo se formam apenas
na superficie externa do eletrodo, mas também no espaco
intercamadas dos MXenes, desde que o espagamento seja
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Figura 11. Perfis esquematicos tipicos de voltametria ciclica e curvas de carga-descarga
galvanostdtica para eletrodos de Ti,C,T, que apresentam (a) capacitancia de dupla camada
elétrica e (b) pseudocapacitancia. Adaptada com permissao da ref. 95 Copyright 2023 Wiley-
VCH GmbH

suficientemente grande para permitir a difusdo dos fons do
eletrolito. Portanto, além da quimica de superficie e do efeito
dos grupos terminais, a distancia entre as camadas adjacentes
dos MXenes impacta na capacitancia de EDL. Sun et al.
investigaram, por meio de cdlculos computacionais, o efeito
do espacamento intercamadas e demonstraram que o Ti;C, T,
com espacamento de 7 A ndo apresentou capacitincia de
EDL significativa, enquanto o MXene com espagamento
de 14 A apresentou uma capacitancia 25% maior do que
aquele com espacamento de 10 A1

Além da formacdo de EDL, na qual a carga € apenas
adsorvida eletricamente na superficie do eletrodo, existem
outros mecanismos capacitativos na interface eletrodo-
eletrélito. Algumas reacdes redox e de transferéncia
de carga (faradaicas) ocorrem na interface ou nas
proximidades da superficie do eletrodo e nido requerem
difusdo em estado sélido. Portanto, estas reagdes sdo
reversiveis, relativamente rapidas e apresentam correlacio
linear entre a carga armazenada e o potencial. Essas
sdo as principais caracteristicas do comportamento
capacitativo e, por isso, esses mecanismos sdo chamados
de reacdes faradaicas capacitativas ou, mais comumente, de
pseudocapacitancia.”?’ A pseudocapacitancia pode ocorrer
de trés formas diferentes: (1) rea¢des redox na superficie
do eletrodo entre espécies ionicas do eletrélito e o material
do eletrodo, (2) adsor¢do de espécies redox do eletrdlito na
supertficie proxima ao eletrodo, e (3) intercalac@o de espécies
ionicas do eletrolito nos canais de difusdo do material sem
causar transformacdes estruturais — esse mecanismo ocorre
em escala de tempo curta, préxima a formagao de EDL.

Os MXenes, devido a sua elevada condutividade
elétrica e ao potencial para reacdes redox, destacam-se
como materiais promissores tanto para o armazenamento
de carga pseudocapacitivo quanto para a formagdo de
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EDL. No entanto, a ocorréncia de reagdes redox e a
pseudocapacitancia também dependem do eletrélito e da
composicao quimica do MXene. O pH da solucdo, por
exemplo, ¢ um fator que influencia o comportamento
eletroquimico dos MXenes. Em solugdes eletroliticas
neutras, eletrodos de Ti,C, T, apresentam um comportamento
do tipo capacitivo, expresso por curvas de VC retangulares
e por variagdes lineares da capacitincia em func¢do do
potencial durante a polarizacdo galvanica (Figura 11a).
Em solugdes eletroliticas convencionais (isto €, com
concentragio de =1 mol L), o potencial normalmente varia
entre 0,2 e —0,8 V (vs. Ag/AgCl), resultando em valores de
capacidade da ordem de 18-20 mAh g™'.%> Em contraste, em
solucdes 4cidas, os eletrodos de Ti;C,T, exibem um tipo de
carregamento pseudocapacitivo, originado de reagdes redox
entre os prétons da solugdo e as terminagdes oxigenadas dos
eletrodos de MXene, que alteram o estado de oxidagdo do
titdnio. Essa semirreag@o pode ser representada da seguinte
forma:

Ti,C,0(OH) F. + SH* + 8¢ <> Ti,C,0, s(OH) sF.  (4)

Esse comportamento resulta em valores de capacitancia
significativamente mais elevados (=350 F g, equivalente
a =90 mAh g'), o que se reflete em picos redox bem
definidos nos voltamogramas desses sistemas € em uma
dependéncia acentuada da inclinag@o das curvas de carga-
descarga galvanostdtica em relagdo a voltagem aplicada
(Figura 11b).%

Além do pH, a pseudocapacitincia também depende das
espécies idnicas a serem intercaladas. Zhu ef al.®! estudaram
0 comportamento capacitativo de fons Li* e Na* no Ti,C,T..
Os voltamogramas obtidos mostraram picos redox quando o
Li,SO, foi usado como eletrdlito, indicando um mecanismo
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de pseudocapacitancia, enquanto, para o Na,SO,, a curva
foi retangular, caracteristica de um mecanismo via EDL.

A composi¢do quimica do MXene também influencia
o tipo de armazenamento. Por exemplo, MXenes a base
de Ti ndo apresentam pseudocapacitincia em eletrdlitos
alcalinos. Entretanto, Zhang et al.'*? demonstraram que o
V,CT, apresentou comportamento pseudocapacitivo em
solucdes de LiOH, KOH e NaOH. A diferenca foi atribuida
aos multiplos estados de oxidagdo e a alta atividade redox
do vanédio.

Grupos terminais de superficie influenciam fortemente
o comportamento pseudocapacitivo dos MXenes,
afetando tanto o espacamento intercamadas quanto as
reacdes redox e processos de transferéncia de carga. Um
espagamento intercamadas ampliado facilita o acesso de
ions, aumentando o valor de capacitincia. Além disso,
0 espaco aberto entre camadas permite a difusdo rdpida
de fons e reduz as alteragdes volumétricas durante a
desintercalag@o dos fons, aumentando a estabilidade dos
ciclos."*? Kajiyama et al.'** mostraram que o espacamento
ideal para (des)intercalagdo rdpida e estavel de Na‘*em
Ti,C,T, € de cerca de 12,5 A, possivel de se obter com
grupos terminais —OH. Os grupos terminais também
afetam a condutividade elétrica e a mobilidade i0nica. Foi
mostrado que —OH e —F aumentam a barreira de difusdo
de fons no espago intercamadas. Além disso, terminacdes
—F sdo redox-inativas, o que reduz a capacidade de aceitar
elétrons e participar de reagdes. Nesse sentido, hd esforgos
para substitui-lo por grupos oxigenados.

As reagdes faradaicas ndo-capacitivas sio mecanismos
de armazenamento de carga presentes em materiais
comumente utilizados em baterias primadrias e secundarias.
Semelhantes ao mecanismo faradaico capacitativo,
ocorrem processos de transferéncia de carga interfacial
durante o armazenamento ndo-capacitivo. No entanto, as
principais diferengas entre esses dois mecanismos estdo na
cinética da reag@o e nas mudancas estruturais do material.
Diferentemente do mecanismo faradaico capacitativo, a
intercalacdo ndo-capacitiva € caracterizada por cinética
lenta de reag@o e, portanto, ocorre em uma escala de tempo
relativamente longa. Além disso, as reagdes faradaicas ndo-
capacitivas sdo acompanhadas por mudancas estruturais
no material do eletrodo durante os processos de carga e
descarga, o que resulta em baixa reversibilidade.'*®

No entanto, algumas limita¢des restringem o desempenho
dos MXenes como eletrodos de supercapacitores. Um dos
principais desafios € o empilhamento irreversivel das folhas
bidimensionais durante as medidas eletroquimicas, processo
denominado restacking. Esse fendmeno reduz a area
superficial ativa, dificulta a difusdo de fons e compromete
a eficiéncia das reagdes redox, resultando em menor
capacitancia.**'% Para contornar essa limitacdo, estratégias
como a construcdo de estruturas verticalmente alinhadas e o
uso de materiais espagadores, que funcionam como pilares
entre as camadas do MXene, vém sendo exploradas.®®!%
Diversos nanomateriais, como nanotubos de carbono,
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grafeno, polimeros, nanodiamantes e nanofibras, t&ém sido
incorporados entre as camadas de MXene com o objetivo de
evitar o restacking, melhorar o transporte idnico e conferir
maior estabilidade estrutural.””-137-13%

Outra limitacdo importante decorre do uso de eletrélitos
aquosos acidos, que, embora proporcionem alta capacitancia,
restringem a janela de potencial operacional do dispositivo
(geralmente abaixo de 1,0 V) devido a decomposi¢do da
dgua, reduzindo a densidade de energia do dispositivo.”**’
Uma alternativa promissora para superar esse desafio € o
uso de eletrdlitos altamente concentrados, que reduzem a
atividade da dgua e permitem ampliar a janela de potencial,
mitigando reacdes indesejadas. No entanto, essa abordagem
também pode aumentar as limitacdes de difusdo dos {ons
e comprometer a capacitancia devido a menor mobilidade
ionica e a auséncia de uma rede de ligacdes de hidrogénio
eficiente. ¥4

A superag@o dessas limitagdes passa pela busca por
combinacdes ideais entre a arquitetura dos eletrodos e a
composicao do eletrélito. A utilizagdo de materiais hibridos
baseados em MXenes e estruturas hierdrquicas porosas
tem mostrado ser uma rota promissora para otimizar o
desempenho desses materiais como supercapacitores.”®!36:13
Tais estratégias visam ndo apenas ampliar a janela de
operagdo e aumentar a densidade de energia, mas também
garantir uma boa estabilidade e capacitancias elevadas,
mesmo em altas taxas de carga e descarga.

Em resumo, independentemente do(s) mecanismo(s)
de armazenamento de carga envolvido(s), as propriedades
dos MXenes podem ser ajustadas para melhorar o acesso
dos fons e a natureza dos sitios eletroquimicamente ativos.
Por essarazio, técnicas para otimizar o espago interlamelar
e modificagdes da quimica de superficie sdo essenciais
para maximizar o potencial dos MXenes em aplicacdes de
armazenamento de energia.

6.2. Outras aplicacdes

A quimica diversa e a variedade de estruturas dos
MXenes os tornam candidatos promissores para outras
aplicagdes. Como resumido na Tabela 2, existem relatos na
literatura do potencial de uso dos MXenes em processos
fotocataliticos,’"!*!142 blindagem contra interferéncia
eletromagnética,'*'¥" sensores quimicos,'*%° adsor¢ao de
poluentes,'?'-153 aplica¢des biomédicas,'**'5® entre outras
aplicacdes. E importante ressaltar que os MXenes sio
raramente empregados de forma isolada, sendo mais comum
a utilizacdo de seus compdsitos. Essa abordagem € adotada
com a inten¢do de obter propriedades complementares as
dos MXenes ou explorar efeitos sinérgicos para alcangar um
desempenho aprimorado para uma determinada aplicagdo.
Em geral, os MXenes sdo utilizados principalmente em razio
de sua elevada condutividade elétrica, grande drea superficial
especifica e superficies ricas em grupos funcionais, enquanto
os outros materiais do compdsito fornecem caracteristicas
adicionais desejdveis para a aplicacdo pretendida.
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Tabela 2. Exemplos recentes de aplicacdes tecnoldgicas de diferentes MXenes

Aplicacao Material Observacoes Ref.
Blindagem de Ti,C,T/ZIF/CNT Eficiéncia de blindagem de 40 dB (banda Ka). 159
Interferéncia Nanofibra de aramida/Ti,C,T, Eficiéncia de blindagem de 64,9 dB (banda X). 160

Eletromagnética Ti,C,T,/nanofibra de carbono Eficiéncia de blindagem de 63,3 dB (banda X). 161
Ti,C,T,/S-g-C;N,/NiAl-LDH Taxa de produc@o: 72,63 mmol H, g!' h'! 162

Producao . - ) G
Fotocatalitica de H, Ti,C,T/CdS Taxa de producdo de H,: 20,43 mmol g' h 163
Ti,C,T,@TiO,/CdIn,S, Taxa de producéo de H,: 6,72 mmol g' h'! 164
Ti,C,@g-C,N, Conversdo de CO, a CO (120,6 umol g™). 165

Conversao . ) Conversdo de CO, a CO (94,92 umol g e
Fotocatalitica de CO, Cu,0/BIVO,@Ti,C, CH, (41,03 pumol g™). 166
In,S,@Ti,C, Conversdo de CO, a metanol (567 umol g'). 167
ZnONIWO/V,C Degradacao de 93%.de azul de me.tlleno e 168
= 92% de rodamina em 120 min.
Degradacio de
Poluentes TiO,-Si0,/Ti,C, Degradacdo de 95% de tetraciclina em 80 min. 169
Pd/MXene/MIL-101(Fe) Degradacédo de ~100% de ofloxacina em 60 min. 170
Nb,C, Nb,C;, Mo,C, e Mo, Ti,C, Lingua eletronica para deteccio de neurotransmissores. 38
Sensor ZnO/Ti,C,T, Deteccao de trimetialmina (LOD = 32,7 ppb). 171
Elétrico Ti,C,T,-Cu,0 Detecgiio de NO, (LOD = 10 ppb). 172
V.,CTy Deteccdo de metanol (LOD = 4,49 ppm). 173
Ti,C,/GQDs Detec¢do de dopamina (LOD = 1,8 umol L). 20
~ PEPS 1
Sensor AuNPS@Ti,C,T. ADetecgao de ac1dj) drico (1,12 pumol L) e 174
P dopamina (1,11 pmol L) em amostras de soro humano.
Eletroquimico
~ . . _ -1
VS/TiC,T, Detecgao de}mtrofurantm‘na (IjOD =47 nmo‘l L 175
em amostras de dgua da torneira, 4gua de lago, leite e mel.
~ . . _ R
Zn0~Co,0, NFS/Ti,C,T. Detecc¢do de acido ascorbico (LOD = 0,5'8 pmol L) 21
Sensor em amostras de sucos de laranja.
Colorimétrico 5 ; - -1
Ti,C.T. @AuPt Deteccio de dipterex (LQD .0,.479 ng mL™") 176
em amostras de inseticidas.
TLC.T Capacidade de remogdo de antibiéticos: 177
A ciprofloxacino (349 mg g') e levofloxacino (291 mg g™).
Adsorcao de . Capacidade de remog@o: azul de metileno (1430 mg g') e
Poluentes TivCT, Cr(VI) (600 mg g™). 178
. Capacidade de remogdo: corante vermelho do
Fe,0/ZIF-67Mi,C,T, Congo (594,16 mg g') e Cefixima (805,21 mg g") 179
. . Inibicao de 99,85% de Staphylococcus aureus
Quitosana/Ti,C. T, €99.99% de Escherichia coli. 180
Atividade . . . Inibi¢do de 90% de Staphylococcus aureus
Antimicrobiana Poliuretano/Ti,C,T./5i0, € 95% de Escherichia coli. 181
. Inibigao de 98,80% de Staphylococcus aureus
Ti,C,T/CNT € 99,24% de Escherichia coli. 182
Material se mostrou ser biocompativel na auséncia de irradiagao de
) luz, tornaram-se altamente citotéxico apds irradiacdo com laser de
TiVNbMoG,T, 808 nm, com um valor de IC, de cerca de 25 pg mL". Eficiéncia de 183
conversdo de luz em calor de até 56,1% (laser de 808 nm).
Aplicacoes Experimentos in vivo em animais mostraram que o material limitou
Biomédicas PLA/TI,C,T. efetivamente z{ recorréncia in situ de .celulas. tuinorals e rArlt%tastase 184
N pulmonar e foi capaz de promover diferenciagdo osteogénica sob
irradiacdo NIR.
Nb,C@Cu,0 Estudos in vitro e in vivo mostraram que o material possui excelentes 185

propriedades antioxidantes e anti-inflamatérias.
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6.2.1. Blindagem contra interferéncia eletromagnética

Filmes de Ti,C,T, com espessura micrométrica
demonstraram excelente capacidade de blindagem
contra interferéncia eletromagnética (EMI, do inglés
electromagnetic interference), superando materiais
comumente empregados para esse fim, como metais e
materiais de carbono (grafeno, nanotubos de carbono e
fibras de carbono). '**-1*7 Desde entio, esfor¢os vém sendo
feitos para otimizacdo do desempenho da blindagem EMI
de MXenes e para a fabricacio de aerogéis de MXenes, e
de materiais compdsitos a partir da associagdo de MXenes
principalmente com polimeros e materiais carboniceos.'

O desempenho de destaque dos MXenes em comparagdo
com outros materiais deve-se principalmente as suas
propriedades fisico-quimicas. Primeiro, a alta condutividade
elétrica dos MXenes reduz efetivamente a energia das
ondas eletromagnéticas e a sua propagagio.'*1¥7 A elevada
estabilidade térmica dos MXenes também contribui para sua
melhor performance, pois permite que o material mantenha
o seu desempenho em ambientes de alta temperatura. A
estrutura em camadas do MXene também contribui para a
reflexdo e absorcao miiltiplas de ondas eletromagnéticas,
aumentando a eficiéncia da blindagem.'” Além disso, a
presenca de terminacdes de superficie (como —O, —OH e —F)
0s torna processaveis em solucao, possibilitando a obteng¢do
de filmes finos por diferentes técnicas de fabricacdo de
revestimentos, incluindo pulverizagao, fundicdo por
centrifugacdo, impressdo a jato de tinta, revestimento
por imersdo e montagem interfacial."® Adicionalmente,
a quimica da superficie dos MXenes € ajustdvel, e seu
desempenho de blindagem eletromagnética pode ser
otimizado por meio de métodos como oxidagdo, dopagem
e tratamento térmico. Por fim, os MXenes normalmente
apresentam baixa densidade e flexibilidade mecanica,
tornando-os adequados para aplicagdes que exigem
materiais de blindagem leves e flexiveis.'*

6.2.2. Processos fotocataliticos

Beneficiando-se da variedade da composicao elementar,
da estrutura em camadas bidimensionais, da grande drea
superficial, das abundantes terminagdes superficiais e
das excelentes propriedades eletrdnicas, MXenes e seus
compésitos t€m sido empregados com sucesso em aplicagdes
fotocataliticas ambientais e energéticas, incluindo reducéo
de CO,,!03166186.187 nroducéo de H,,'9>164188 degradagio de
pOluenteS,169’170’139'190 e ﬁxagﬁo de N2'19l.l92

Entre as fases mais investigadas, o Ti;C,T, tem
dominado as pesquisas, sendo frequentemente empregado
em heteroestruturas hibridas com outros semicondutores
(e.g., TiO,, g-C;N,, MoS,) ou estruturas metal-orginicas
(MOFs).!'”® Recentemente, fases alternativas, como
Mo,TiC,,!">!% Nb,CT,'”” e V,C,"”* também tém sido
exploradas devido a sua maior estabilidade frente a oxidagao
e a possibilidade de ajustar a estrutura de bandas eletrdnicas.
Apesar desses avancos, a produgao cientifica e os estudos
mecanisticos permanecem concentrados no Ti,C,T,, cuja
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estrutura e comportamento fotocatalitico sdo os mais bem
compreendidos.

A performance de destaque dos compdsitos a base de
MXenes em processos fotocataliticos se deve principalmente
aos seguintes fatores: (1) excelente absor¢do de luz em
uma ampla faixa de espectro solar; (2) alta mobilidade de
portadores de carga favorecendo a migragdo acelerada dos
portadores fotogerados e separagdo facilitada dos pares
elétron-lacuna; (3) valor de banda proibida ajustdvel com
estruturas de banda de energia controldveis que facilitam
vérias reagoes redox; e/ou (4) presenga de grupos funcionais
de superficie abundantes que facilitam o processo de
adsorcdo e ativagdo da reagdo catalitica.’!1*?

6.2.3. Aplicagcbes biomédicas

MXenes também apresentam potencial para aplicagdes
biomédicas, devido as suas propriedades fisico-quimicas,
como flexibilidade mecanica, alta eficiéncia de conversao
de luz em calor, biocompatibilidade e hidrofilicidade.'>*'3
No entanto, eles enfrentam desafios como instabilidade
oxidativa em ambientes fisioldgicos, capacidade limitada de
adsorg¢@o de farmacos e respostas imunoldgicas dependente
dos grupos funcionais, tamanho das particulas, estado de
oxidacdo, tipo e dose de administragdo, bem como do
tempo de exposi¢do.'>>1%7 Para lidar com essas limitacdes,
nanocompdésitos de MXene com polimeros sintéticos (e.g.,
polietilenoglicol, polivinil dlcool, polivinilpirrolidona
e acido polildtico-co-glic6lico) e biopolimeros naturais
(e.g., celulose, gelatina, quitosana, dcido hialurénico e
fosfolipidios de soja) vém sendo desenvolvidos e aplicados
na engenharia de tecidos,'*!%%1%° terapia fototérmica/
fotodinamica,'8329201 como sistemas de liberacdo de
farmacos®?%2022% ¢ agentes antimicrobianos. '8%-205-207

Dentre as diferentes fases investigadas, o TiyC,T,
destaca-se como o mais explorado. Essa predomindncia
decorre de sua estabilidade quimica relativa e da facilidade
de funcionalizacdo de suas terminagdes superficiais (-O,
—OH e -F), o que favorece a dispersdo coloidal e tende a
reduzir a citotoxicidade. Outras fases, como Nb,C?%2% ¢
V,C,21% vém sendo estudadas recentemente com vistas a
obtengdo de melhores propriedades de biocompatibilidade
e de resposta Optica no infravermelho préximo.

No entanto, € importante destacar que os estudos
relacionados as aplicagdes biomédicas dos MXenes ainda
estdo em fase inicial e, portanto, sdo necessarios mais
estudos para avaliar a citotoxicidade e a biocompatibilidade
das plataformas multifuncionais baseadas em MXenes.
Atualmente, os estudos relacionados a esse aspecto t€m
sido discutidos majoritariamente sob os aspectos de
citotoxicidade in vitro em células e interacdes com tecidos
ou organismos em modelos animais in vivo. Assim,
investigagdes sdo necessdrias para se avaliar as vias
metabolicas in vivo dos MXenes bem como se sua circulacio
interna a longo prazo pode causar danos aos tecidos
saudaveis.'’
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7. Conclusao e Perspectivas

Desde sua descoberta, os MXenes consolidaram-se
como uma das classes mais promissoras de nanomateriais,
despertando crescente interesse tanto na pesquisa bdsica
quanto em aplicagdes tecnoldgicas avancadas. O rdpido
avango no nimero de composicdes sintetizadas, aliado a
diversidade estrutural e quimica destes materiais, sugere
ainda potenciais avangos. Nesse contexto, as perspectivas
para os MXenes envolvem ndo apenas o aprofundamento do
conhecimento cientifico basico, mas também a superacio
de desafios préticos que viabilizem sua utilizacio em larga
escala e sua inser¢ao no mercado.

Um dos caminhos mais imediatos para o futuro dos
MXenes € a expansdo da familia para novas composicdes.
Embora o Ti;C,T, continue a ser o membro mais desta
familia de materiais, ja foram relatados MXenes de
carbonetos, nitretos e oxicarbetos, e hd expectativa de
que oxinitretos e outros derivados venham a ser obtidos
em breve. Essa diversidade composicional € estratégica,
pois permite a modulagdo das propriedades, ampliando
a gama de aplicagdes possiveis. A sintese de MXenes a
partir de fases MAX ndo convencionais e a exploracio
de alternativas além do titdnio, como metais de transicio
menos explorados, representam horizontes ainda pouco
investigados, mas com grande potencial de impacto. Do
ponto de vista das aplicagdes, permanece em aberto qual
serd a aplicac@o capaz de consolidar sua utilizacdo comercial
em larga escala. Resultados recentes sio particularmente
animadores em dreas como eletronica impressa, dispositivos
optoeletrdnicos, blindagem eletromagnética e coletores
de corrente para baterias. Nesse ultimo caso, os MXenes
demonstraram desempenho superior ao de metais
tradicionais, ndo apenas pela leveza e redugdo de espessura,
mas também pela capacidade de operar em eletrélitos
agressivos, ampliando as possibilidades para novas
arquiteturas de armazenamento de energia. Além disso,
a alta condutividade elétrica, a flexibilidade mecanica e a
estabilidade em contato com tecidos bioldgicos tornam os
MXenes candidatos de destaque para eletrdnicos portateis,
sensores vestiveis e aplicagdes biomédicas. Especialmente
para o contexto brasileiro, embora as pesquisas envolvendo
MXenes ainda se encontrem em estdgio inicial, os avangos
esperados para a drea ensejam o fortalecimento de linhas
de pesquisa de grupos e pesquisadores brasileiros focadas
nesses materiais.

Entretanto, para que tais promessas sejam convertidas
em solucdes tecnoldgicas, alguns desafios ainda precisam
ser enfrentados. Um dos principais estd relacionado a
estabilidade quimica e ambiental dos MXenes. Embora
avangos recentes tenham prolongado significativamente a
vida util de dispersdes, o controle da oxidacdo ainda € uma
prioridade para garantir confiabilidade em dispositivos
praticos. Nesse sentido, o controle das terminagdes
superficiais, o desenvolvimento de métodos de passivagdo
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e a sintese de composigdes mais estaveis constituem frentes
de pesquisa urgentes. Outro desafio critico € a escalabilidade
dos processos de sintese. A maioria das rotas atualmente
empregadas, como o efching em meio acido ou o uso de
sais fundidos, ainda enfrenta limita¢des em termos de
custo, seguranca, impacto ambiental e produ¢do em larga
escala. Assim, a busca por métodos de sintese que sejam
simultaneamente eficientes, seguros, de baixo impacto
ambiental e economicamente vidveis € um passo importante
para a transi¢do dos MXenes do ambiente académico
para aplicagdes comerciais. O desenvolvimento de rotas
livres de flior, bem como de técnicas eletroquimicas e
hidrotermais otimizadas, mostra-se promissor nesse sentido.
Além disso, em algumas aplicagdes nas quais os MXenes
superam o desempenho de materiais convencionais em
testes de laboratorio, ainda se faz necessario avaliar sua
performance em dispositivos reais, submetidos a condi¢des
operacionais continuas e prolongadas, e sua compatibilidade
com processos de manufatura em larga escala. E também
imperativo ampliar o conhecimento sobre os impactos
ambientais e toxicolégicos dos MXenes. Como qualquer
nova classe de materiais avancados, a avaliagdo de riscos
para a saide humana e o meio ambiente deve acompanhar
o avango da pesquisa. Estudos sistemdticos sobre a
biocompatibilidade, toxicidade e destino ambiental dos
MXenes, considerando a grande diversidade de metais
de transicdo e terminacdes superficiais possiveis, serdo
fundamentais para estabelecer padrdes de seguranca e
regulamentacao.

No plano mais fundamental, espera-se que os
préximos anos possibilitem descobertas associadas a
fendmenos emergentes em regime de confinamento
quantico, a engenharia de defeitos e ao controle fino da
quimica superficial. A possibilidade de produzir filmes
monocristalinos de grande drea, arquiteturas tridimensionais
auto-organizadas e estruturas hibridas complexas abre
perspectivas para aplicacdes ainda ndo exploradas em
eletronica, fotdnica, catélise e dispositivos multifuncionais.

Em sintese, os MXenes apresentam um futuro promissor,
mas sua consolidagdo como materiais-chave aplicados
em tecnologias de ponta dependerd da conjugagdo de
esforcos entre a comunidade cientifica e o setor industrial.
A superagdo de desafios relacionados a estabilidade, sintese
em larga escala, seguranca ambiental e compreensao de suas
propriedades serd determinante para que esses materiais
avancem do laboratério para o mercado. Em razdo da
persisténcia atual desses desafios, os MXenes ainda ndo se
mostram adequados para substituir materiais ja consolidados
nas aplicacdes em que apresentam bom desempenho em
escala laboratorial. Ainda assim, o potencial dessa classe
de materiais € inegdvel e, considerando sua versatilidade
composicional e a ampla gama de propriedades ajustaveis, é
esperado que os MXenes continuem a ocupar posicao central
no cenario dos materiais funcionais, com um horizonte vasto
de descobertas e aplicagdes nos proximos anos.
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