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Objetivos

Os complexos apresentam grande importancia
dada suas diversas aplicagbes [1, 2], em
especial aqueles de niquel-galio (NiGa) para
catalise em reagdes de redugéo de CO, [3]. A
presente pesquisa em andamento faz a
investigacao tedrica de clusters de Nij,, Niyy,
Ga;, e Gay,, 0 que deve contribuir para o
entendimento das alteragbes nas propriedades
dessas estruturas quando os clusters passam a
ser binarios com 12 e 14 atomos e a compor
complexos com ligantes Cs(CHs)s.

Métodos e Procedimentos

A pesquisa utilizou a Teoria do Funcional da
Densidade (DFT) com o software Fritz Haber
Institute ab initio molecular simulations
(FHI-aims) [4]. Inicialmente, foram otimizadas
as estruturas de Niiz, Nis, Ga:. € Gais, geradas
pelo algoritmo Cluster Assembler, obtendo-se
as propriedades estruturais e fisico-quimicas
para 47 a 137 estruturas por composigado. Os
dados foram organizados em graficos e tabelas
com o XMGrace e o Overleaf, e as densidades
eletrbnicas dos clusters foram visualizadas com
o VESTA.

Resultados

Com os calculos realizados via DFT, pode-se
obter as propriedades (1) estruturais como
nudmero de coordenacgdo efetivo médio (ECN) e
distdncia de ligagdo média (d,) e (2)

fisico-quimicas, como energia de ligagéo (E,),
energia de gap HOMO-LUMO (E,) e momento
magnético total (my;), como pode ser visto nas
Figuras 1 e 2. Somado a isso, pode-se
analisar a densidade eletronica dos clusters
investigados, Figura 3.
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Figura 1: Graficos das propriedades fisico-quimicas
das estruturas otimizadas.

Observa-se que os clusters de Ni apresentam
menores E, e E,, sendo mais estaveis que os
clusters de Ga. Além disso, os clusters de Ga
nao apresentam propriedades magnéticas,
enquanto os clusters de Ni as possuem.
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Também é possivel verificar, por meio do ECN
e do d,, que os clusters de Ni sdo mais
compactos que os de Ga.
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Figura 2: Graficos das propriedades das estruturas
otimizadas.
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Figura 3: Densidade eletrbnica dos orbitais de
fronteira HOMO e LUMO e dos mais préoximos,
HOMO-1, HOMO-2, LUMO+1 e LUMO+2.

Por fim, com a analise da Figura 3, pode-se
verificar que alguns clusters, em especial os de
Ni, apresentam uma densidade eletrbnica
concentrada em regides especificas, o que
pode estar associado a um comportamento que
desvia dos metais.

Conclusoes

A DFT aplicada através do software FHI-aims é
utii para descricio das propriedades de
clusters metalicos, permitindo também a
analise das densidades eletrbnicas. Tais
observagbes serdo importantes para o estudo
futuro dos complexos.
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