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Nanoporos s3o furos de dimensdes nanoscopicas que podem se formar ou serem construidos
em estruturas de diversos materiais. Afim de compreender melhor essas estruturas, realizamos
um estudo de uma de suas principais propriedades: a energia de superficie. Energia de
superficie ¢ o ganho de energia potencial obtido na formacdo da superficie. Este valor esta
relacionado com diversos fendmenos como oxidagdao de materiais, crescimento de cristais,
desempenho de catalisadores, entre outros.

Por meio do potencial TB-SMA (tight-binding second moment approximation), ja altamente
difundido, da otimizacdo dos algoritmos de simula¢do tendo em vista a arquitetura de
programacao em paralelo CUDA das placas de video da Nvidia e do desenvolvimento de um
potente software capas de criar modelos de nanoporos em diferentes aspectos de forma e
estrutura, obtivemos resultados de calculos em cristalinas metalicos de Au, Cu ¢ Cu3Au
(todos de rede cristalina Cubica de Face Centrada) da ordem de 30.000 atomos (5,0.10% nm?,
aproximadamente), sendo estas modeladas em sete formas basicas com diferentes niveis de
desgaste.

Os atuais resultados reafirmam a existéncia de uma constante que representa o ganho de
energia de superficie ao removermos um atomo da superficie. O estudo de estruturas com
efeito de desgaste ainda revelou uma ganho de energia em relagdo as estruturas sem desgaste.
Essas constatacdes ajudam a compreender o favorecimento de crescimento de cristais em
dados formatos, o porqué de nanosuperficies de determinados formatos se "oxidarem" com
mais facilidade e a natureza dos processos que desgastam as estruturas nanoscopicas.
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