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Projeto 
 

Investigação Experimental e Simulações Atomísticas das Propriedades 
Magnéticas em Ligas Metálicas e Nanopartículas: Estudo Integrado para 
Aplicações Avançadas. 

 
Neste projeto, investigamos as propriedades magnéticas de ligas metálicas e 
nanopartículas através de síntese experimental, e também utilizando simulações 
atomísticas com o código de simulação magnética VAMPIRE [1], desenvolvido pela 
Universidade de York, Reino Unido, como ferramenta de apoio. O objetivo principal 
é compreender o comportamento magnético e as características das ligas metálicas 
e nanopartículas em diferentes condições, proporcionando informações valiosas 
para aplicações em diversos setores, como eletrônica, biomedicina e novos 
materiais [2]. 

Inicialmente, realizamos uma revisão abrangente da literatura para identificar as 
lacunas no conhecimento atual e estabelecer objetivos claros para nossa pesquisa. 
Em seguida, selecionamos os sistemas de ligas metálicas e nanopartículas de 
interesse com base em sua relevância para as aplicações e nos objetivos da 
pesquisa. 

Sintetizamos experimentalmente as ligas metálicas e nanopartículas utilizando 
técnicas apropriadas, como co-precipitação, sol-gel e abordagens bottom-up [3-5]. 
Paralelamente, com o auxílio do software VAMPIRE, desenvolvemos modelos 
atomísticos das amostras estudadas, definindo a estrutura de rede, as interações de 
troca magnética e outros parâmetros relevantes. Realizamos uma série de 
simulações, variando parâmetros como temperatura, campo magnético externo e 
defeitos na rede, para estudar suas propriedades magnéticas e comportamento. 

Analisamos os resultados experimentais e das simulações, comparando-os entre si 
e com previsões teóricas anteriores, bem como identificando tendências e 
anomalias. Com base nesta análise, propomos explicações para o comportamento 
magnético observado e sugerimos possíveis aplicações e melhorias no desempenho 
das ligas metálicas e nanopartículas. 

A comparação dos resultados das simulações com os dados experimentais permitirá 
avaliar a precisão dos modelos e parâmetros utilizados, além de fornecer 
informações detalhadas sobre os mecanismos subjacentes ao comportamento 
magnético nas amostras estudadas. Através deste estudo integrado, buscamos 
otimizar o desempenho das ligas metálicas e nanopartículas magnéticas para 
diversas aplicações, como armazenamento de dados, catálise, biomedicina, 
sensores magnéticos e meio ambiente. A compreensão aprofundada das 
propriedades magnéticas em diferentes escalas também contribuirá para o 
desenvolvimento de novos materiais e dispositivos à base de ligas metálicas e 
nanopartículas. 
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