Nanoparticulas sao pequenos aglomerados que contém desde
centenas até alguns milhares de atomos. Além de possuirem
propriedades distintas do material massivo, 0 mecanismo de formacéao
pode alterar as suas propriedades. Logo, um estudo a nivel atomico
dos estagios do processo de formacao de NPs pode ampliar as
aplicacdes cientificas e tecnoldgicas das mesmas. Este projeto baseia-
se na tese “Estudo do processo de formacao de nanoparticulas de
GeSi em matriz de silica por técnicas de luz sincrotron” para estudar a
formacdo destas nanoparticulas através do metodo de dinamica
molecular.

Objetivo

O objetivo deste projeto é estudar, a nivel atomico, a formacao de
nanoparticulas de GeSi encapsuladas em uma matriz de Silica através
de simulacdes pelo método de Dinamica Molecular. O trabalho citado
realizou um estudo in situ durante tratamento térmico, e verificou a
existéncia de fase liquida e soélida nas diferentes etapas. Sabendo
disto, € necessario que a dinamica molecular seja capaz de simular
estas fases e as suas transicOoes. A etapa atual do projeto visa
encontrar o potencial que melhor descreve estas fases.

Método

Dinamica molecular € um método computacional classico que utiliza
um potencial de interacdo empirico para encontrar a forca que cada
atomo contido no material exerce sobre 0os seus vizinhos, assim,
encontra-se as posicoes e velocidades de cada atomo em funcao do
tempo através da terceira lei de Newton. Descrevendo as posicoes e
velocidades de cada atomo podemos encontrar as propriedades do
material, como energia e pressao exercida pelo mesmo.

Os potenciais empiricos Stilinger Weber e Tersoff foram escolhidos
para realizar as simulacbes de germanio e silicio. Ambos contém
termos de interacao entre dois e trés atomos e definem uma distancia
a partir da qual a interacao entre atomos €& desprezivel. Estes
potenciais possuem limitacoes, por isso, nesta fase do projeto estamos
definindo qual o potencial deve-se utilizar para realizar uma analise
completa da formacao das NPs.

Resultados
As simulactes foram feitas com auxilio da plataforma LAMMPS, e a
ferramenta de visualizacao OVITO foi utllizada para verificacao. A
energia coevisa das NPs de silicio e de germanio foi calculada em
diferentes fases cristalinas para conferir a capacidade dos potenciais
em predizer a fase solida mais estavel em condicbes ambiente.
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Fig.1: Energia coesiva do Fig.2: Energia coesiva do
Ge simulada pelo SW. Ge simulada pelo Tersoff.

As figuras 1-2 apresentam os graficos da energia coesiva, de um
cristal de germanio, em funcdo do parametro de rede relativo. A
fig.1 representa o resultado da simulacao realizada com o potencial
SW e a fig. 2 representa o resultado obtido utilizando o potencial
Tersoff.
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Fig.3: Energia coesiva do Fig.4: Energia coesiva do
Si simulada pelo SW. Si simulada pelo Tersoff.

Ja as figuras 3-4 apresentam os graficos da energia coesiva de
um cristal de silicio. Na fig. 3, a simulacéao foi realizada com o
potencial SW e na fig. 4 foi utilizado o potencial Tersoff.

Nas simulacoes feitas pelos os dois potenciais, 0s minimos da
energia coesiva ocorrem na fase cristalina diamante, tanto para o
silicio quanto para o0 germanio.

Na temperatura de transicao de fase, as duas fases coexistem
em equlibrio, porque possuem a mesma energia de Gibbs. A
fusdo do silicio com o potencial Stilinger Weber foi simulada,
criando um paralepipedo, com 4000 atomos num ensemble
microcanonico, que inicialmente possuia uma regiao solida e outra
regiao na qual ocorre a nucleacao da fase liquida. Apds simular o
equilibrio termodinamico para as duas regifes separadamenente,
as duas sao colocadas em contato. Observou-se que na
temperatura 1830K as duas fases coexistem em equilibrio. As
Figuras 5-7 representam a evolucao do processo.

Fig. 5: Paralelepipedo cristalino. Atomos em azul estio na: fase
diamante.

Fig.6: Ocorre nucleacéo da fase liquida. Atomos em azul estdo na
fase diamante e atomos em branco estéo na fase liquida.

Fig7: Depois do equilibrio termodinamico, as duas fases entram em
contato. A coexisténcia das fases indica temperatura de fusao.



