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1. INTRODUGCAO (justificativa e objetivos)

Neste trabalho analisamos o comportamento dos atomos em um cristal de Argonio, em
duas dimensoes, usando o método de Dinamica Molecular. Para aproximarmos a nossa
simulagao da realidade, adicionamos defeitos que sempre estao presentes nos soélidos re-
ais. Propriedades importantes dependem desses defeitos, como condutividade, cor, lu-
minescéncia, entre outras. Calculamos a energia de formagao de defeitos para diferentes
amostras e estudamos os efeitos de interacao e difusao.

vacancia Intersticio na aresta

. Figura 1:  Alguns tipos de defeitos em cristais:
vacancia (falta de um elemento), impureza de subs-
. . . tituicao (elemento estranho em um sitio) e intersticio
Intersticio no centro da célula impureza por .
substituigio (elemento comum fora de um sitio)

2. METODOLOGIA

2.1 - O Programa

O método da dinamica molecular baseia-se na descrigao microscépica de um sistema fisico
fornecendo trajetérias de fases cldssicas de um sistema de particulas interagentes via um
potencial bem conhecido. Em nossas simulacoes, utilizamos o algoritmo cldssico de Verlet
para calcular as posigoes e velocidades ap6s um incremento de tempo (At) (ref. [1]). Usa-
mos condigoes peridédicas de contorno e para visualizar mudanca de estado da amostra,
implementamos a fungao de distribuigao radial (g(r)) e o deslocamento quadrético médio
(rms). Criamos uma fungdo que descreve exatamente a posigao das vacancias usando
parte do método do poliedro de Voronoi e checagem dinamica dos vizinhos de cada ele-
mento.

2.2 - Simulacao

Semelhante ao experimento real, selecionamos a amostra e as condi¢oes do experimento,
ou condicoes iniciais como temperatura, incremento de tempo, nuimero de particulas,
densidade, entre outros, para inserirmos em nossa simulacao. Depois esperamos o tempo
necessario para que sistema entre em equilibrio. Este processo é executado integrando-se
as equagoes de movimento classicas. Para gerar os defeitos, retiramos um elemento para
formar uma vacancia ou adicionamos um elemento para formar um intersticio. Depois
corrigimos a caixa de modo que os dois sistemas, com e sem o defeito estejam a mesma

densidade.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

3.1 - Rede Perfeita

Primeiramente, encontramos que a rede na configuracao quadrada é mais instavel que
uma configuragao triangular sob as mesmas condigoes. Depois, descobrimos o ponto de
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fusdo de uma amostra perfeita para comparar com as amostras com defeito. A faixa de
temperatura que aparece no grafico da energia 2(a) ocorre por que uma amostra que fun-
diu e é resfriada, nao volta a sua estrutura inicial por ter rompido todas as suas ligacoes.
Assim, a amostra desordenada possui uma energia maior precisando de uma temperatura
bem mais baixa para se solidificar.
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Figura 2: amostra com 256 particulas, densidade (p) igual a 1,0, At de 0,0005 e em torno de 10.000
passos para cada temperatura.

3.2 - Vacancias

Para demostrar como a energia de formacao de um defeito varia com a densidade, man-
tendo a temperatura constante, montamos a figura 3(a). Observando a curva gerada, po-
demos concluir que é mais facil produzir defeitos em cristais nas temperaturas proximas e
um pouco abaixo do ponto de fusao. Calculamos também a interacao entre duas vacancias.
Trabalhamos com diferentes amostras e sempre encontramos a mesma forma para a ener-
gia de um par ligado (ref. [2]). O fato da mesma ser negativa para apenas 1 parametro de
rede, revela a atracao existente entre as vacancias separadas por essa distancia. A figura
3(b) exibe um caso desse processo.

100

1 VAN —
8 -100
-200
64
LI.I) g-BOB
<y Y a0
-500
24
-600
o l 701 . : ; T T T .
- . . . 1 2 3 4 5 6 7
0,85 0,90 o 0,95 1,00 L(a)
(a) energia de formacgao de de- (b) um exemplo de E,; em funcao
feitos com temperaturas fixas em da distancia: p=2,0 e tempera-
fungao da densidade. tura igual a 2,0

Figura 3: analise de defeitos pela energia

3.3 - Intersticio

Tratamos dois tipos de intersticios: centro de rede triangular e centro aresta de rede. E
facil ver que a energia (ref. [2]) para formar um intersticio é muito maior do que uma
vacancia, por isso é tao complicado encontrar amostras que suportam esse defeito. Para
esses resultados (ver tabela abaixo), usamos p = 0,9, temperatura igual a 0,01 e 256
particulas (amostra perfeita).
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Energia de formacgao para:
uma amostra perfeita: -3,7578
uma vacancia: 1.9890
um intersticio de centro de aresta: | 12.6701
um intersticio de centro de rede: 13.2869

3.4 - Difusao

Ao estudar a difusdo de vacancias (ref. [3]), devemos saber a posigdo da vacancia e
comparéd-la com a sua origem. Assim, tracamos a curva (figura 4) do deslocamento
quadratico médio da vacancia em funcao do tempo. Espera-se que aumentando a tem-
peratura, aumentar-se 4 também a inclinacao da curva linear que indica a média do rms.

— D, ,,= 0,09603 £ 0,00004
25./— D, ,,= 0,06642 + 0,00003
—D, .= 0,02569 + 0,00001

0 50 100 150 200 250 Figura 4: vemos claramente que a curva inclina cada

vez mais com o aumento da temperatura.

4. CONCLUSAO

Observamos que a rede quadrada é mais instavel que a rede triangular. Ficou evidente
que ¢ mais facil gerar vacancias em temperaturas préximas do ponto de fusao, onde
temos um aumento supreendente de energia de formacao cada vez que nos afastamos
dela. Conseguimos provar que a interacao entre duas vacancias é atrativa apenas para
pequenas distancias, em torno de um parametro de rede. Ao estudar a difusao de defeitos,
visualizamos como eles se afastam cada vez mais com o aumento da temperatura. A
energia para gerar um intersticio ¢ bem maior do que para gerar uma vacancia.
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