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Objetivos

Dicalcogenetos de metais de transicdo (DMTs)
tem atraido a atencdo de diversos
pesquisadores ao redor do mundo.” O estudo
em nivel atomistico da evolugdo de
propriedades dos dicalcogenetos do grupo-6 ja
foi realizado pelo nosso grupo.® Sabe-se que
a sintese dos dicalcogenetos do grupo-10 é
possivel,* entretanto, ainda n&o foi descrito na
literatura como as propriedades eletrbnicas,
energéticas e estruturais desses sistemas
evoluem em fungdo do tamanho. Até o
momento, estudamos as propriedades e
estabilidade de clusters (PtS,),, comn=1-6.

Métodos e Procedimentos

O conjunto inicial de estruturas foi obtido
através do algoritmo tree-growth combinado
com a métrica Euclidiana modificada
(TG-ESD).® Nos realizamos um estudo ab initio
aplicando a teoria do funcional da densidade
(DFT), implementada no pacote FHI-aims,®
para investigar estas estruturas iniciais.
Utilizamos também um algoritmo baseado no
método de agrupamento K-mean para obter
conjuntos representativos das configuragdes
avaliadas inicialmente.”

Resultados

Encontramos clusters formados por anéis de 4,
5, 6, 7 e 8 membros, que se mostraram mais
estaveis que os recortes estequiométricos dos
politipos 1T (o mais estavel no caso periédico
do sistema PtS,)," 2H, pirita e pentagonal.
Observamos duas razdes para a estabilizagcao

das estruturas de menor energia, pGMCs: (1)
formagéo de ligagbes S-S e de (2) interagdes
Pt---Pt. Estes fatores também desempenham
papel fundamental na evolugdo de
propriedades estruturais, os resultados de ECN
(numero de coordenagéo efetivo) e d,,
(distancia média de ligagdo) exibem uma
tendéncia de crescimento com o aumento do
tamanho das estruturas.

Conclusoes

A presencga de ligagbes S-S nos pGMCs esta
relacionada com a morfologia enrugada de
nossos pGMCs, que diferem dos recortes
estequiométricos, enquanto que as interagcbes
Pt--Pt que estabilizam estas espécies estido
principalmente relacionadas aos diversos
tamanhos de anel das configuragcbes. Este
estudo foi financiado pela FAPESP, projeto n°
2018/14574 - 2.
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