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Resumo:

Foram realizadas simulagdes de nanoparticulas metalicas por meio da técnica
de Dinamica Molecular (DM). As nanoparticulas metalicas tém sido objeto de
interesse devido as suas propriedades Unicas e diversas aplicacbes em areas
como catalisadores, eletronica e medicina. A DM foi empregada como uma
ferramenta para estudar o comportamento dinamico e as propriedades
termodinamicas desses sistemas em escala microscopica. Inicialmente, as
estruturas cristalinas das nanoparticulas foram modeladas e as interagdes entre
os atomos foram descritas por potenciais interatdmicos adequados para os
metais em questao (Fe, Al e Ni). As simulacdes foram conduzidas em condi¢bes
controladas de temperatura e pressao, seguindo protocolos estabelecidos na
literatura cientifica. As simulagdes de DM permitiram explorar a estrutura
cristalina das nanoparticulas, incluindo a distribuicdo de coordenacdo dos
atomos, a orientacdo da superficie e a presenga de defeitos cristalinos. Além
disso, foram investigadas as propriedades mecanicas das nanoparticulas, como
moédulo de elasticidade, resisténcia a tracao e deformacao plastica,
proporcionando insights sobre o comportamento mecanico desses materiais
em nivel atdmico. Outro aspecto abordado neste estudo foi a analise da
reatividade quimica das nanoparticulas metalicas em diferentes ambientes.



Foram realizadas simulagdes de interagdo com moléculas gasosas ou liquidas
para investigar os mecanismos de adsorcao, difusdo e reacao quimica na
superficie das nanoparticulas.
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