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Nanoparticulas podem ser formadas por diversos processos, apresentando propriedades
quimicas e estruturais significativamente diversas do material equivalente massivo [1]. Para
analisar as suas propriedades, durante estes processos, muitas técnicas de analise de materiais
sdo necessarias [1], fazendo disto uma tarefa complexa. Neste projeto, estudaremos como
ocorre a formacéo e as propriedades estruturais de nanoparticulas de GeSi encapsuladas em
silica através de simula¢des pelo método de Dinamica Molecular.

Dinamica Molecular consiste em resolver a equacdo de Newton para cada atomo em um
sistema com N atomos [2]. A forca resultante sobre um atomo é a soma das forcas de
interacdo com todos 0s atomos vizinhos. Sup6e-se que a forca entre atomos seja fungéo da
distancia interatdmica [3], além disso, ela é dada pelo gradiente da energia potencial. Em
seguida, integra-se a equacao de movimento em intervalos de tempo infinitesimais para
encontrar a posi¢cdo de cada particula em funcdo do tempo. Assim, é possivel mensurar outras
grandezas fisicas [4] que descrevem o sistema, como a energia de coesdo e pressdo. A
simulacdo da matéria condensada exige o conhecimento do potencial interatbmico que
descreve as interagdes entre os atomos. Uma abordagem comum € recorrer a potenciais
empiricos, tais como os potenciais Lenard Jones, Stillinger-Weber e Tersoff [4].

A analise da formacéo de nanoparticulas de GeSi encapsuladas em silica requer a
simulacdo de diferentes fases dos materiais (sélido cristalino, solido amorfo e liquido), além
da interacdo entre a nanoparticula e a matriz de silica. Sabe-se, no entanto, que potenciais
empiricos ndo sdo capazes de descrever (com a mesma parametrizacdo) todos os ambientes de
coordenacao necessarios para simular a formagdo de uma nanoparticula [4]. Uma abordagem
possivel é a realizacdo de calculos de dindmica molecular ab-initio. No entanto, o custo
computacional deste tipo de simulagéo € elevado. Recentemente, foram desenvolvidos
potenciais do tipo ReaXX, que tém a capacidade de descrever diferentes ambientes de
coordenacdo dos atomos interagentes. Tais potenciais tém sido utilizados com sucesso na
simulacdo de reacdes quimicas organicas e inorganicas [5].

Neste projeto, estamos testando a utilizacdo dos potenciais tipo REAXX na simulacao
de diversas fases de compostos GeSi, com o auxilio da ferramenta LAMMPS. Resultados
referentes ao diagrama de fases do material obtidos por Dindmica Molecular Classica serdo
confrontados com resultados experimentais e resultados obtidos a partir de calculos ab-initio.
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