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Titulo: Analise da morfologia de nanoparticlas bimetalicas de cobre e prata por
simulagdes de dinamica molecular

Nanoparticulas bimetalicas de cobre e prata possuem grande potencial de aplicagao
como catalisadores para reagdes quimicas, tais como em fotocatalise e fotossintese
artificial. E importante conhecer as possiveis morfologias para essas particulas e
como podem ser controladas durante a sintese, a fim de entender melhor seu papel
em aplicagbes praticas. O estudo consistiu na analise morfolégica destas
nanoparticulas sob variados arranjos (core-shell, core-shell invertido, homogéneas e
Janus) assim como de filmes de espessura nanométrica (slabs), inspirados por
resultados experimentais do nosso grupo, empregando simulagdes de dindmica
molecular com o potencial EAM (no software LAMMPS). As estruturas foram
submetidas a equilibracdo passando por variadas etapas de aquecimento e
resfriamento. Os resultados mostram uma tendéncia dos atomos de prata de
migrarem para a superficie quando altas temperaturas sédo aplicadas, independendo
do arranjo de partida, se mostrando como as configuragbes mais
termodinamicamente favoraveis. Em contrapartida, para temperaturas moderadas, a
morfologia original € mantida (limitadas pela cinética), e foi notada a formagéao de
facetas nas superficies das estruturas (com orientagdes [111] predominantes) e
variadas reconstrugbes junto as interfaces Ag/Cu. Esses resultados trazem
interessantes informacbes para interpretacdo de resultados experimentais,
permitindo relacionar as mais provaveis morfologias e interfaces geradas com as
condigbes de sintese empregadas, e entender melhor o papel da orientagdo das
superficies e natureza das interfaces na eficiéncia catalitica do material.



