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Resumo
Este projeto visou o estudo de pequenos aglomerados de átomos de metais do grupo 11 da tabela periódica puros ou
em ligas do tipo core-shell, com enfoque na estrutura eletrônica, na influência da introdução de outro elemento no
aglomerado e na interação destes aglomerados com pequenas moléculas.
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Introdução
Ligas  binárias  metálicas  são  de  extrema

relevância na metalurgia e estão presentes em inúmeras
aplicações, dentre as quais, se destaca a utilização das
propriedades catalíticas dessas estruturas.

O  avanço  teórico  e  tecnológico  na  área  de
pequenas  estruturas  permitiram  o  estudo  e  a
manipulação de materiais em nanoescala, de forma que
nano-aglomerados  despontam  como  possíveis
candidatos  à  importantes  papéis  na  ciência  e  na
tecnologia,  visto  que  podem apresentar  características
muito  distintas  em  relação  às  estruturas  volumétricas
construídas  a  partir  dos  mesmos  elementos  químicos,
sendo  possível,  também,  selecionar  propriedades
desejadas  de  acordo  com  o  número  de  átomos,  a
geometria da disposição destes átomos e a composição
químicas destas nano-estruturas.

Este estudo foi desenvolvido sobre as bases da
teoria  do  funcional  de  densidade  (DFT)¹,  uma  teoria
mecânico  quântica  para  a  resolução  de  sistemas  de
muitos corpos na física da matéria condensada.

Resultados e Discussão
Os  cálculos  foram  efetuados  com  o  pacote

Quantum  ESPRESSO,  um  software  de  cálculo  de
estrutura eletrônica e modelagem material baseado em
DFT na formulação de ondas planas utilizando pseudo-
potenciais.

Foram utilizados funcionais de troca e correlação
Generalized  Gradient  Approximation  (GGA)  na  versão
Perdew-Burke-Ernzerhof  (PBE)  em  pseudo-potenciais
Projector  Augmented  Wave  (PAW)  e,  para  suavizar  o
decaimento da ocupação eletrônica na energia de Fermi,
foi utilizado smearing com função de Fermi-Dirac. Para
minimizar  a  influência  de  aglomerados  vizinhos,  foi
utilizada  a  técnica  da  supercélula.  Na  procura  das
estruturas  geometricamente  mais  estáveis  foram
utilizados  cálculos  de  relaxação  iônica  pelo  método
Broyden–Fletcher–Goldfarb–Shanno (BFGS) sobre uma
estrutura inicial baseada na geometria icosaédrica de 13
átomos2,  levando  em consideração  o  comprimento  de
ligação característico do metal em cada caso.

Os  objetos  de  estudo  centrais  foram
aglomerados de 13 átomos, sendo eles: Cu13, Au13, Ag13,
Ag12Au e Au12Ag, todos em geometrias icosaédricas. Foi
estudada  a  adsorção  de  hidrogênio  em  Cu13

3,

investigando  as  aproximações  do  tipo  top,  bridge  e
hollow.

Figura  1. Molécula  de
hidrogênio  no  sítio  hollow  de
um aglomerado icosaédrico de
Cu13.

Pudemos  observar  a  tendência  dos  metais  do
grupo  11,  em  estrutura  icosaédrica,  a  apresentar
momentos  magnéticos  grandes,  devido  a  simetria  da
estrutura. A substituição de átomos por outro elemento
do mesmo grupo propiciou deslocamento nos picos de
densidade  de  estado,  gerando  redução  do  momento
magnético no caso de substituição de átomo da camada
exterior, devido à quebra da simetria original. 

Destacou-se, também, o sítio top como o mais
favorável  a  adsorção  de  hidrogênio  molecular  no
aglomerado de cobre.

Conclusão
Este projeto permitiu o aprendizado sobre DFT e

a  aplicação  dessa  base  teórica  no  estudo  de
nanopartículas  (NP).  No  estudo  dos  aglomerados,  os
resultados indicam-nos como candidatos a catalisadores
magnéticos.

As  perspectivas  futuras  seriam  analisar
sistemáticamente  a  interação  de  pequenas  moléculas
com  estes  aglomerados  metálicos,  para  estudo  de
catálise.
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