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Objetivos

O presente trabalho tem como objetivo
investigar as  propriedades  estruturais,
eletrbnicas e energéticas de Nanoclusters de
La»B,0; (B= Ti, Zr, Ce)" via céalculos de DFT
(Teoria do Funcional da Densidade).

Métodos e Procedimentos

Para realizagdo do estudo, primeiramente
empregou-se o GOTNano para a geragédo das
estruturas via potencial classico utilizando o
método de optimizagdo global baseada em
basin-hopping Monte Carlo.® Em seguida as
estruturas foram optimizadas utilizando DFT
com emprego do pacote de software FHI-aims.
Por fim, foram obtidas as propriedades fisico-
quimicas desejadas: Energia Total, Energia de
ligagdo, autovalores de estado (HOMO, LUMO
e gap), numero de coordenagdo efetivo,
comprimento de ligacéo, raio, volume e &rea
superficial.

Resultados

Como principais resultados foram obtidas
estruturas com morfologia indefinida, no
entanto com um padrdao de formacdo de
camadas. As particulas mais estaveis (Figura
1) se apresentaram mais compactas com
menor area superficial. Os sistemas La.Ce,0;
se mostraram mais fracamente ligados perante
aos sistemas com Ti e Zr, devido a energia de
ligacdo mais baixa. Porém mais reativos devido
ao menores valores de gap.
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Figura 1: Estruturas de menor energia.
Conclusoes

Todos os sistemas de (La.B;0-), estudados se
mostraram promissores em termos estruturais,
estabilidade e reatividade para uma aplicacao
em um sistema de catalise.
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