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Neste trabalho, empregamos simula¢des numéricas de Dinamica Molecular (DM) com o
objetivo de investigar a modelagem e a estabilidade estrutural de nanoparticulas de éxido de
zinco (Zn0). O ZnO é um material semicondutor amplamente estudado em fungdo de suas
propriedades Opticas, eletronicas e cataliticas, que o tornam relevante em diversas
aplicacdes tecnoldgicas, incluindo sensores, dispositivos optoeletronicos e processos de
catdlise heterogénea. No entanto, a estabilidade das diferentes fases cristalinas em escala
nanométrica ainda é uma questdo em aberto e de grande interesse, sobretudo porque as
propriedades fisico-quimicas do material podem variar significativamente dependendo da
estrutura cristalina predominante. Para conduzir este estudo, utilizamos o pacote de
simulagao de Dinamica Molecular LAMMPS, ferramenta bastante consolidada e versatil para
modelagem atomistica de sdlidos e nanomateriais. O ZnO foi representado em suas trés
formas cristalinas conhecidas e consideradas termodinamicamente relevantes: wurtzita
(WZ), blenda de zinco (ZB) e sal de rocha (RS). Essas estruturas apresentam diferentes
arranjos atomicos e, consequentemente, distintas energias de formagao, o que possibilita

uma analise comparativa detalhada da estabilidade relativa entre elas. A interacdo entre os



atomos de zinco e oxigénio foi descrita pelo potencial Buckingham-Coulomb, amplamente
utilizado para sistemas iGnicos e particularmente adequado para éxidos semicondutores.
Com base nesse modelo, foram realizadas simulacbes em diferentes condicdes
termodinamicas a fim de calcular tanto propriedades dinamicas, como a energia total do
sistema e a pressdao média ao longo do tempo, quanto propriedades estruturais, entre as
quais se destaca a fun¢do de distribuicdo radial (RDF). Esta ultima foi empregada para
validar o grau de ordem local nas estruturas simuladas e verificar a consisténcia dos
parametros utilizados no potencial. Os resultados obtidos mostraram uma clara diferenca na
estabilidade relativa das trés fases do ZnO quando modeladas em escala nanométrica.
Embora as fases sal de rocha e blenda de zinco tenham se mantido estruturalmente
coerentes durante as simulagGes, observou-se que a energia total por atomo nessas
configuracdes é mais elevada quando comparada a da fase wurtzita. Tal evidéncia indica que,
para o potencial de interacdo adotado, a estrutura wurtzita é a mais estavel para
nanoparticulas de ZnO. Esse resultado estd em concordancia com observacdes experimentais
reportadas na literatura, que apontam a wurtzita como a fase mais comum e estavel do ZnO
em condi¢cdes ambientes. Assim, o presente estudo contribui para reforcar a validade do uso
do potencial Buckingham-Coulomb na descricdo do ZnO em nivel atomistico, ao mesmo
tempo em que fornece uma base numérica para a compreensao da estabilidade relativa de
suas fases cristalinas. Tais resultados podem servir de ponto de partida para investigacdes
futuras envolvendo o crescimento controlado de nanoparticulas, o estudo de defeitos
estruturais e a andlise de propriedades de superficie, aspectos de grande importancia para

aplicacdes tecnoldgicas emergentes.
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