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Influencias del tamafno y composicion sobre las
propiedades estructurales y termodinamicas de
nanoparticulas bimetalicas de AlFe via simulaciones
atomisticas

Resumen

Las nanoparticulas (NPs) o clusters son agregados de atomos que constan desde decenas hasta millones de
particulas de uno o varios elementos quimicos a escala nanométrica (1-100 nm). El interés para estudiar estos
sistemas es debido a que sus propiedades son sensibles a la variacion de la composicion, tamaiio, temperatura,
presion, entre otros factores a diferencia de su contraparte bulk [1,2]. Sin embargo, las NPs binarias y ternarias
(nanoaleaciones) actualmente estan siendo estudiadas para determinar su estabilidad y sus propiedades fisico-
quimicas mediante simulaciones de dinamica molecular (DM) [3,4]. En particular, las NPs binarias poseen
diversas aplicaciones en campos como la catalisis, medicina, electrdnica, dptica y remediacién ambiental [1,5].
En este Encuentro de Invierno (ECI-2020), se presenta un estudio sistematico de las influencias del tamafio
y composicion sobre las propiedades estructurales y termodindmicas de las NPs binarias de (Aligo—nFen)n
(n y N son la composicién y el tamaiio), empleado simulaciones de DM. Los resultados muestran que el
incremento del tamafio y composicién aumentan los valores de la temperatura de fusién. Las NPs obtenidas
a 300 K presentan mezcla de estructuras como BCC, HCP, ICO, FCC y en el limite de composicién solo BCC
(para Fe) y FCC (para Al). Finalmente, hemos notado que las NPs bimetalicas (AlFe) ; también son gobernadas
por las leyes de escalamiento que rigen para las NPs monometalicas [2].
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Abstract

Nanoparticles (NPs) or clusters are aggregates of atoms consisting of tens to millions of particles of one or
more chemical elements at nanoscale (1-100 nm). The interest in studying these systems is due to that their
properties are sensitive to variation in composition, size, temperature, pressure, etc, unlike their bulk coun-
terpart [1,2]. However, binary and ternary NPs (nanoalloys) are currently being studied to determine their
stability and their physical and chemical properties using molecular dynamics simulations (MD) [3,4]. In
particular, binary NPs have diverse applications in fields such as catalysis, medicine, electronics, optics, and
environmental remediation [1,5]. In this talk, a systematic study of the influences of size and composition on
the structural and thermodynamic properties of binary NPs of (Al;0o—nFe,)n (n and N are composition and
size) is presented, using MD simulations. The results show that the increase in size and composition increase
the melting temperature values. The NPs obtained at 300 K present a mixture of structures such as BCC,
HCP, ICO, FCC and in the composition limit only BCC (for Fe) and FCC (for Al). Finally, we have noted that
bimetallic NPs (AlFe) are also governed by the scaling laws that apply to monometallic NPs [2].
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