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1. INTRODUCAO

O estudo de materiais em nanoescala constitui um subcampo relevante da
fisica da matéria condensada, sendo os nanoclusters (NCs) e nanoparticulas um
dos principais focos de investigagdo (FILHO, 2022; PIOTROWSKI, 2009;
PIOTROWSKI, 2012). Esses sistemas apresentam propriedades eletrénicas,
estruturais e energéticas que diferem significativamente de suas contrapartes em
macroescala (ALONSO, 2000), abrindo perspectivas para novas aplicacdes
tecnoldgicas e para o avango do conhecimento fundamental.

A descricdo precisa desses sistemas requer o uso da mecanica quantica
(MQ), uma vez que envolvem problemas de muitos corpos sem solugao analitica
exata. Métodos como a Teoria do Funcional da Densidade — DFT (HOHENBERG
& KOHN, 1964; KOHN & SHAM, 1965) tém se mostrado eficientes para a
determinacao de estados de minima energia e otimizagao estrutural. No entanto, o
custo computacional associado a essas técnicas pode ser elevado, tornando
essencial a utilizagdo de geometrias iniciais coerentes para evitar convergéncia
para minimos locais indesejados.

Embora diversas metodologias de minimizacdo de energia estejam
disponiveis (SCHNEIDER, 2008), a DFT permanece como a abordagem mais
precisa e realista para descrever propriedades eletrénicas e estruturais em NCs.
No entanto, o seu elevado custo computacional limita o tamanho dos sistemas
estudados e o numero de configuragcdes exploradas. Estratégias recentes tém
investigado o uso de aprendizado de maquina para acelerar a busca por geometrias
estaveis (FILHO, 2023; VASCONCELOS, 2020). Ainda assim, essas técnicas
exigem conjuntos de dados consistentes e coordenadas iniciais fisicamente
plausiveis para garantir convergéncia adequada e evitar minimos locais espurios
(PIOTROWSKI, 2012).

Nesse contexto, a dindmica molecular classica (MD) surge como uma
ferramenta auxiliar eficaz para gerar configuragdes iniciais aproximadas
(FRENKEL, 2023; SCHNEIDER, 2008). Apesar de utilizar potenciais classicos e,
portanto, nao reproduzir com total realismo as interacbes quanticas, essa
abordagem fornece geometrias iniciais coerentes, otimizando o uso posterior de
meétodos quanticos de maior precisao.

O objetivo deste trabalho é desenvolver, de forma exploratdria, uma
metodologia para a geragao de coordenadas iniciais coerentes utilizando MD. Tais
estruturas poderdo futuramente servir como candidatos para otimizacdo em
softwares baseados em mecanica quantica. Para alcancar esse proposito, propde-
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se a criacdo de uma simulagao capaz de manipular adequadamente as distancias
interatdmicas e as forgas ficticias aplicadas, conduzindo o sistema a configuragbes
estruturalmente plausiveis.

2. METODOLOGIA

Com base nos estudos da literatura (CHAVES, 2017), definiu-se um modelo
de interacdo que utiliza dois parametros principais: o raio minimo (Rmin) € O raio
Maximo (Rmax). O Rmin representa a distancia de colisdo entre dois atomos,
impedindo que seus nucleos se sobreponham, enquanto Rmax estabelece um limite
para a atuacao de forgas atrativas de curto alcance, favorecendo a aproximagao
ordenada dos atomos. A equagao 1 descreve essa forga, sendo dada por:

- Keoniato (2Rmax — Rij) Fijy Rij < 2Rpa
contato — 0 - (1)
. Hyj = 2R e

Para implementar a MD, é necessario incluir forcas adicionais que atuem
globalmente no sistema. Nesse modelo, considerou-se uma forga elastica que
tende a puxar os atomos em dire¢cao ao centro da caixa de simulagdo, combinada
com uma forca repulsiva que atua quando os atomos se aproximam
demasiadamente, prevenindo sobreposi¢cdo. O processo nao realiza minimizacao
explicita de energia; em vez disso, utiliza um redutor de velocidade (fator 0,95
aplicado a cada passo de tempo) para evitar colapsos artificiais e permitir evolugao
estavel do sistema. A equacéao 2 que rege a forga global é expressa por:

— — R
Feoiga = —katrative T8+ Kfepalswn E (2)

As simulacdes foram inicializadas com posicdes e velocidades aleatdrias,
porém controladas, para cada atomo. A evolugéo temporal é realizada integrando
as equagdes de movimento classicas (FRENKEL, 2023), atualizando iterativamente
as posicoes e velocidades conforme as forgas atuantes.

A caixa de simulacéo foi definida com dimens&o de 22 A, enquanto os
valores Rmin = 0,5 A € Rmax = 1,25 A garantem distancias interatdmicas realistas
para metais de transicdo. Todas as simulagdes foram implementadas em Python,
com visualizagdo 3D via VPython, permitindo calibragdo em tempo real das
constantes K associadas as forgas.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Verificou-se que o codigo, ao empregar trés tipos de forgas ficticias, tende a
gerar estruturas aproximadamente esféricas. Esse comportamento decorre do
modo como as forgas atrativas e repulsivas atuam em direcdo ao centro da caixa
de simulagdo, promovendo agregacao atbmica e reduzindo gradualmente sua
intensidade ao longo do tempo.
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As simulacdes foram conduzidas para clusters de platina com n= 2 — 16
atomos, e as geometrias resultantes foram comparadas com aquelas reportadas
na literatura (CHAVES, 2017; GUEVARA-VELA, 2023) a fim de verificar possiveis
similaridades. Para o caso de Pt2, observou-se concordancia direta, uma vez que
sua geometria é trivial. J& para Pts, a configuragdo triangular obtida esta de acordo
com estudos prévios, apesar de a literatura também reportar arranjos alternativos,
como no caso de Irs.
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Figura 1: Evolugéo estrutural atémica de Ptn (n = 2 - 16) obtida com simulagbées de MD modificada.

Para clusters com n=4 - 15, as estruturas geradas diferem parcialmente das
reportadas para Pt, refletindo a limitagdo do método em nao considerar efeitos
quanticos. Entretanto, ao comparar com outros metais de transicdo, observam-se
geometrias analogas: Pts4 - Pts: semelhantes as encontradas para Pds - Pds; Pto:
proxima a estrutura de Nig; Pt1o: similar as de Ta1o € Hf10; Pt11: comparavel a Ta11,
Hf11 e Fe11; Pti2: proxima a Cri2; Pt13: proxima a W13, embora com pequenas
diferencgas; Pt1s: similar a Re1s, diferindo apenas por rotagao.

Para Pt14 e Pt1s, ndo foram encontradas estruturas analogas suficientemente
proximas na literatura (GUEVARA-VELA, 2023). Ainda assim, considerando que o
objetivo principal € a geracado de configuragdes iniciais plausiveis, os resultados
demonstram potencial para servir como ponto de partida para otimizacdes
quanticas subsequentes.

4. CONCLUSOES

Conclui-se que o cdodigo desenvolvido é capaz de gerar estruturas iniciais
proximas as geometrias reportadas na literatura, com bom desempenho para a
maioria dos clusters analisados. Entretanto, para os casos de Pt14 a Pt16, ndo foram
obtidos resultados coerentes, refletindo a limitacdo do modelo, que considera
apenas trés tipos basicos de forgas. A inclusao futura de interacbes adicionais e a
implementacéo de algoritmos de relaxamento estrutural mais avangados poderao
aumentar significativamente a precisao do método. Além disso, sua integracédo com
técnicas de aprendizado de maquina podera ampliar a eficiéncia na busca por
geometrias de minima energia. Apesar das restricbes atuais, os resultados obtidos
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demonstram coeréncia na maior parte dos casos, indicando bom potencial de
aprimoramento e aplicabilidade em estudos posteriores.

5. REFERENCIAS BIBLIOGRAFICAS

HOHENBERG, P.; KOHN, W. Inhomogeneous Electron Gas. Phys. Rev. B, v.864,
p. 136, 1964.

KOHN, W.; SHAM, L. J. Self-Consistent Equations Including Exchange and
Correlation Effects. Phys. Rev. A, v. 40, p. 11331, 1965.

ALONSO, J. A. Electronic and Atomic Structure, and Magnetism of Transition Metal
Clusters. Chem. Rev., v. 100, p. 637-677, 2000.

CHAVES, A. S.; et al. Evolution of the structural, energetic, and electronic properties
of the 3d, 4d, and 5d transition-metal clusters (30 TMn systems forn = 2 - 15): a
density functional theory investigation. Phys. Chem. Chem. Phys., v. 19, p. 15484,
2017.

VASCONCELOS, H.; ALMEIDA, R. Bayesian optimization for calibrating and
selecting hybrid-density functional models. J. Phy. Chem. A, v.124, p. 4053, 2020.
GUEVARA-VELA, J. M. et al. On the structure and electronic properties of Ptn
clusters: new most stable structures for n = 16 - 17. Phys. Chem. Chem. Phys., v.
25,n.42, p. 28835-28840, 2023.

SCHNEIDER, R.; SHARMA, A. R.; RAI, A. Introduction to molecular dynamics. In:
Computational Many-Particle Physics. Berlin, Heidelberg: Springer Berlin
Heidelberg, p. 3-40, 2008.

FRENKEL, D.; SMIT, B. Understanding molecular simulation: from algorithms to
applications. Elsevier, 2023.

FILHO, O. C.; et al. Rede Neural Artificial para previsdo de propriedades de
Nanoclusters de Ptn (n = 2 - 15 e 55 atomos) em Python com Tensorflow + Keras.
XXXII Congresso de Iniciagao Cientifica. 2023.

FILHO, O. C.; et al. Nanoclusters subnanométricos de Pt, (n =2 - 7 ATOMOS): Um
estudo via DFT-PBE. XXXI Congresso de Iniciagao Cientifica. 2022.
PIOTROWSKI, M. J. Estudo de propriedades estruturais, eletrénicas e magnéticas
de clusters de Rh;3, Pd;; e Pt;3. 2009. Dissertacdo (Mestrado em Fisica) —
Universidade Federal de Santa Maria, Santa Maria, 20009.

PIOTROWSKI, M. J. Propriedades estruturais e eletrdnicas de particulas de 13 e
55 atomos de metais de transicdo. 2012. Tese (Doutorado em Fisica) —
Universidade Federal de Santa Maria, Santa Maria, 2012.



