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ESTUDO DE SUPERFICIES E NANOBASTOES METALICOS UTILIZANDO DINAMICA
MOLECULAR COM UM POTENCIAL EMPIRICO

Giovani Manzeppi Faccin (Bolsista PIBIC/CNPq) e Prof. Dr. Edison Zacarias da Silva (Orientador),
Instituto de Fisica “Gleb Wataghin” - IFGW, UNICAMP

Neste trabalho estudamos modelos simples de um pequeno nanobastéo e de falhas em superficies
de ouro utilizando dindmica molecular classica com um potencial empirico de muitos corpos no
ensemble candnico (N,V,T). Através das simulagdes algumas propriedades térmicas e mecanicas
destes materiais sdo estimadas, gerando assim informagdo sobre o comportamento destas
estruturas no estado sodlido, na transicdo sodlido-liquido e também em situagbes nas quais

deformagdes estruturais sao induzidas por um agente externo.
Dinamica molecular - Metais - Simula¢édo



