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Abstract

This work explore the energy of gold-silver bimetallic
clusters between 6 and 30 atoms.

Introducao

Clusters ou nanoparticulas sdo agregados
atdmicos ou moleculares constituidos por poucos ou
milhares de atomos ou moléculas. A possibilidade da
aplicabilidade destes sistemas nas areas de catalise,
nanoeletrénica e aplicages médicas tém motivado
diversos estudos teodricos a cerca de suas
propriedades eletrdnicas e estruturais, por meio de
diversas técnicas de modelagem como métodos
semiempiricos e DFT.

O presente trabalho estudou a energética e o
padrdo de segregacao de nanoclusters
bimetalicos de Au-Ag.

Metodologia

No presente trabalho utilizou — se um
algoritmo genético para a determinacgao e
otimizacdo das estruturas dos clusters bimetalicos,
utilizando o potencial Gupta para a descricdo dessas
interacdes Au-Au, Au-Ag e Ag-Ag.

Célculos baseados em DFT foram
performados utilizando o pacote de programas siesta,
utilizando o funcional PBE (GGA) usando as fun¢des
de base DZP com fungdes de polarizagéo.

A analise energética e a estabilidade dos
clusters foram realizadas determinando a segunda
diferenca de energia e a energia de ligagdo por atomo
dos clusters.

Resultados e Discussao

A andlise da segunda diferenca de energia
dos agregados bimetalicos de Au-Ag revelou que
clusters com 12, 13,14, e 19 sdo as composicdes
mais estaveis para cada série conforme a figura 1.
Figura 1. Segunda diferenca de energia
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Observou — se que as estruturas mais
estaveis apresentam grupos pontuais de simetria do
tipo Cnve 0 mais instavéis apresentaram grupos de
baixa simetria.

Os agregados bimetdlicos segregam — se
segundo o padrdo ndcleo camada, favorecida pela
energia da ligacdo Au-Ag ser mais forte que a Au-Au
e mais fraca que a Ag-Ag com a Ag segregando — se
na superficie do cluster, vista que possui menor
energia de ligacdo, como podemos observar na
figura 2.

Figura 2. Energia de ligacao por 4&tomo em eV, nos
clusters puros e bimetalicos de Au e Ag.
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O algoritmo obteve excelente éxito na
determinacdo das estruturas com taxas de sucesso
entre 30% a 100%, demonstrando ser uma eficiente
metodologia para a determinacdo destas estruturas.

Conclusodes

Os clusters com 13 atomos sao 0s mais
estaveis das composi¢cfes estudadas, o padrao de
segregacado destes clusters é core — camada em
que a Ag tende a segregar — se na superficie do
cluster, por possuir menor energia de ligacado sendo
portanto mais fraca que a ligacdo Au-Au, ao qual

permanece no nicleo do cluster e a ligacdo Au-Ag.
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