O S 0 % SALAO DE INICIACAO CIENTIFICA
2 coVe 3
ﬁ%&fﬁg XXVII SIC
g ° $
> oaz no pluradl UFRGS
Evento Saldo UFRGS 2016: SIC - XXVIII SALAO DE INICIACAO

CIENTIFICA DA UFRGS

Ano 2016
Local Campus do Vale - UFRGS
Titulo Estrutura e propriedades termodinamicas das fases

condensadas do sistema SixGel-x via dinamica molecular

Autor CAROLINE DOS SANTOS SOARES

Orientador GUSTAVO DE MEDEIROS AZEVEDO




Estrutura e propriedades termodinamicas das fases condensadas do sistema SixGe1x via
dindmica molecular

Universidade Federal do Rio Grande do Sul.
Aluna: Caroline dos Santos Soares. Orientador: Gustavo Azevedo.

Nanoparticulas sdo reconhecidas por possuirem propriedades quimicas e estruturais distintas
do material massivo. O controle destas propriedades € um fator significativo para o
desenvolvimento e aperfeicoamento de materiais. Silicio e germanio reagem entre si para
formar a liga SixGeix. As nanoparticulas desta liga, quando encapsuladas por um material
dielétrico[1], podem ser utilizadas na fabricacédo de dispositivos optoeletrénicos devido as suas
propriedades Opticas. O objetivo deste trabalho é estudar os processos de fusdo e solidificagéo
como funcédo do tamanho das NPs da liga de SixGe1-x.

Dinadmica molecular ¢ um método computacional utilizado para simular o comportamento de
materiais quando estes estdo sob certas condi¢des termodinamicas. Este método considera que
0s atomos sdo esferas massivas e que a forca que atua sobre eles é funcdo da distancia
interatdmica [2], portanto, para determinar a posi¢do dos &tomos durante cada instante de tempo
deve-se contabilizar as forcas que atuam em cada 4&tomo que constitui 0 material e integrar a
equacdo de Newton. Com o conhecimento das posic¢des dos &tomos do material de estudo pode-
se determinar as propriedades estaticas e dindmicas do mesmo. Para descrever a forca que age
sobre os atomos, sdo utilizados potenciais interatdmicos.

O potencial reaxFF (Reactive Force Field), desenvolvido por van Duin et al [3], € utilizado para
descrever as interaces entre as moléculas e 0s &tomos na matéria condensada e em sistemas
moleculares. Este potencial € parametrizado com dados obtidos por experimentos e por
mecanica quantica. Diferente de potenciais empiricos, este tipo de potencial considera que a
ordem de ligacdo € funcdo da distancia interatomica, portanto, ao calcular esta variavel em cada
iteracdo é possivel prever a dissociacdo e a formacédo de ligagcdes quimicas[3]. Por causa disto,
o0 reaxFF tém a capacidade de descrever os atomos interagentes em ambientes com
coordenacdes distintas. Durante o crescimento de NPs de SixGei.x, ha formacao e dissociacdo
de ligacbes quimicas, além disso, a amostra apresenta diferentes fases durante a formacédo das
NPs.

A fase atual do projeto visa conferir a transferibilidade do potencial, que foi desenvolvido no
trabalho de [4], através de simulacBes que determinam os valores de propriedades
experimentalmente bem definidas como a energia coesiva e bulk modulus para as fases
cristalinas do silicio e do germéanio por intermédio do programa LAMMPS. A nossa
perspectiva futura é simular a liga SixGe1.x com diferentes concentraces de Ge para gerar um
diagrama de fases e confrontar os dados obtidos com os resultados experimentais e teoricos.
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