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Nanoparticulas costumam apresentar caracteristicas fisicas distintas daquelas observadas
macroscopicamente. Por exemplo, & medida que se reduzem as dimensdes, em consequéncia
do aumento da razdo area-volume e maior predominancia das propriedades superficiais, o ponto
de fusdo torna-se uma propriedade dependente do tamanho da particula. Devido a isso, em
nanoparticulas, além de observar-se uma coexisténcia dinamica das fases liquida e solida
durante o processo de derretimento, este costuma ocorrer em temperaturas inferiores as
comumente observadas no bulk. Sendo assim, o presente estudo tem como objetivo (1) analisar
o efeito do aumento/reducdo da razdo area-volume na determinagdo do ponto de fusdo de
nanoparticulas de aluminio compostas por um namero variavel de atomos e (2) como se da a
convergéncia para a temperatura de derretimento observada no bulk a partir da caracterizagdo
da fusdo como funcéo do tamanho (quantidade de 4&tomos). E importante destacar que a escolha
do aluminio como elemento de anélise deve-se a sua relativa simplicidade e a existéncia de uma
grande quantidade de dedos experimentais disponiveis na literatura. Trata-se, portanto, de um
sistema modelo para estudos computacionais. Por conseguinte, ttm-se como metodologia a
realizacdo de simulacGes de dindmica molecular embasadas no modelo embedded-atom (EAM)
para 0 potencial interatbmico. Tais simulacGes se ddo através do software Large-Scale
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS) e visam a obtencdo dos dados
necessarios aos parametros selecionados para a caracterizacdo do processo de fusdo das
nanoparticulas. Utilizam-se, principalmente, andlises da forma “energia potencial vs.
temperatura”, “densidade vs. temperatura” e embasadas no indice de Lindemann e na funcéo
de distribuicdo radial como indicadores da transicdo de fase. Simulag¢fes preliminares vém
corroborando com a hipétese da dependéncia area-volume para o estabelecimento do ponto de
fusdo de uma nanoparticula de aluminio, em consonancia com estudos anteriores acerca do
assunto.



