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Pretende-se, com este projeto, apresentar o estudo sobre como ocorre a formacgao de
nanoparticulas de Germanio (Ge) encapsulado em silica utilizando simulagbes
atomisticas. A razado do desenvolvimento dessa pesquisa centra-se na necessidade
de compreender e controlar as propriedades fisicas de um material sem mudar sua
composi¢ao quimica, dessa forma, realizamos simulagcdes de Dinamica Molecular
Classica para entender o que acontece com esse material. Através do método da
Dinamica Molecular Classica, investigamos a dindmica dos atomos em um sistema
contendo N atomos, resolvendo a equacao de Newton individualmente para cada
atomo. As forgas resultantes das interacbes com atomos vizinhos sdo somadas, sendo
sua natureza dependente das distancias interatdmicas e da derivada do gradiente da
energia potencial. A integracdo numeérica da equagcdao de movimento ao longo de
incrementos discretos de tempo nos permite rastrear a evolugao da posi¢cao de cada
particula ao longo do tempo. Como resultado, é possivel obter a configuragdo de
equilibrio final, a qual oferece uma visdo quantitativa das diversas propriedades
ligadas a estrutura local dos materiais em estudo. Realizando as simulagdes
atomisticas com o Software LAMMPS, obtemos parametros de energia coesiva,
pressao, temperatura, velocidade e a posicdo de cada particula no sistema, entre
outros; com os dados tratados, realizamos a analise dos mesmos utilizando o
programa FEFF, o qual devolve um arquivo especifico sobre o espectro XANES da
amostra. Os resultados encontrados séo consistentes com o ambiente quimico que o
Ge se encontra inicialmente dissolvido na silica. Em sintese, os espectros XANES de
borda K resolvidos no tempo sédo consistentes com um cenario em que a amostra,
conforme depositada, consiste em atomos de Ge dispersos em uma matriz de silica
amorfa.



