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Introducao

Nanoparticulas  apresentam  caracteristicas
fisicas distintas daquelas observadas
macroscopicamente: a medida que se reduzem
as dimensoes, em consequéncia do aumento da
razao area-volume e maior predominancia das
propriedades superficiais, o ponto de fusao
torna-se uma propriedade dependente do
tamanho (PURI, YANG; 2007). Observa-se,
tambéem, uma coexisténcia dinamica das fases
liquida e soélida durante o processo de fusao, o
gual costuma ocorrer em temperaturas inferiores
as comumente observadas no bulk.

(1) Analisar o efeito do aumento da razao area-
volume na determinacao do ponto de fusao de
nanoparticulas de aluminio;

(2) Analisar a convergéncia para a temperatura
de fusao observada no bulk a partir da sua
caracterizacao como funcao do tamanho.

Metodologia

Primeiramente, realizou-se uma  analise
preliminar de estudos anteriores e dos dados
disponiveis na literatura acerca do assunto.

As simulacoes computacionais de dinamica
molecular desenvolveram-se atraves do software
LAMMPS (Large-Scale Atomic/Molecular
Massively Parallel Simulator) para um ensemble
canonico (NVT). Os dados obtidos foram
analisados com base em um conjunto de
parametros estruturais e termodinamicos, como a
variacao da energia e densidade das particulas e
a variacao da funcao de distribuicao radial a
medida em que variava-se a temperatura.

Foram analisadas 43 nanoparticulas de Al entre
0,7nm e 8,1nm de diametro.

Embasamento Teodrico
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Figura 1 — Simulacao por dinamica molecular através do software LAMMPS.
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Dinamica Molecular: trata de ferramentas
computacionais utilizadas para descrever como
as posicoes, velocidades e orientagcoes de
atomos que compdem um sistema finito sao
alteradas com o decorrer do tempo (RAPAPORT,
2004).

Potencial de Interacao Molecular: o método
Embedded Atom (EAM) é utilizado para
descrever a Iinteracao e o comportamento de
atomos em um solido, apresentando melhor
ajuste com dados experimentais do que outros
modelos. Basela-se na ideia de que a densidade
eletronica em um metal pode ser aproximada
pela superposicao das densidades eletronicas de
atomos individuais (ECKSTEIN, 1991).
Matematicamente EAM €& expresso por:
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Fusao: o ponto de fusao de nanoparticulas de Al,
atraves de dinamica molecular, € descrito como
uma propriedade dependente do tamanho, sendo
apresentados o0s potenciais EAM e Streitz-
Mintmire como os mais adequados para o estudo
(ALAVI, THOMPSON, 2006; BHATT et al, 2006;
PURI, YANG, 2007). Observa-se que o ponto de
fusao real corresponde a cerca de 80% do ponto
de fusao simulado (LUTSKO et al, 1989, apud
PURI, YANG, 2007).

Resultados Parciais

Estrutura: a determinacao das estruturas de
minima energia para diferentes tamanhos
demonstrou a manutencao da configuracao FCC
para nanoparticulas nao correspondentes a
‘numeros magicos”; para estas, observaram-se
desvios em relacao a estrutura icosaedrica ideal
(ALAVI, THOMPSON, 2006).

Densidade e Energia: a analise da variagcao da
densidade e da energia em funcao da
temperatura foi utilizada para a determinacao do
ponto de fusao das nanoparticulas — por
convencao, estabelecida como o ponto médio
entre as temperaturas em que o0s estados solido
e liquido coexistem. O processo de fusao
caracteriza-se pela variagcao brusca nas curvas.

Ponto de Fusao: obteve-se, a partir da utilizacao
de uma funcao linear de ajuste, 1142,3K como a
temperatura de fusao do bulk de Al, a qual
corresponde a 933K (cerca de 82,3% do valor
simulado).

FUSAO E SOLIDIFICACAO DE NANOPARTICULAS
DE AL POR DINAMICA MOLECULAR

Figura 2 — Estrutura de nanoparticulas de Al com 13, 19, 43, 55 e 381
atomos, respectivamente. A ultima apresenta estrutura cristalina FCC bem
definida.
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Figura 3 — Determinacao do ponto de fusao de uma nanoparticula composta
por 381 atomos de Al a partir das variacoes de (a) densidade e (b) energia
com o aumento da temperatura.
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Figura 4 — Analise da temperatura de fusao com base na variacao da funcao
de distribuicao radial para diferentes temperaturas. Nanoparticula de Al
composta por 381 atomos.
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Figura 5 — Variacao do ponto de fusao em funcao da razao area-volume da
particula e convergéncia da funcao linear de ajuste. Nanoparticulas de 55 a
16754 atomos (1,2nm a 8,1nm).

Consideracoes Finais

Os resultados obtidos encontram-se em
consonancia com estudos desenvolvidos
anteriormente, verificando-se a dependéncia do
processo de fusao com o tamanho das
nanoparticulas. Mais além, observou-se gque o
modelo de potencial EAM torna-se impreciso a
medida em que o tamanho das particulas torna-
se muito reduzido, ainda que convira
adequadamente para diametros maiores dque
2nm.

Estudos e simulacOes acerca do processo de
solidificacao ainda estao sendo desenvolvidos.
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