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Resumen

La sintesis y aplicacion de nanoparticulas bimetalicas es un tema de gran interés debido a que la
relacion sinérgica entre ambos componentes puede dar lugar a materiales con morfologias y
propiedades fisicoquimicas diferentes de los casos pristinos, segiin el grado de composicion. Estos
materiales son interesantes tanto en sus propiedades electronicas, magnéticas u oOpticas y
eventualmente ser aplicados en procesos cataliticos, biomedicina, electronica, entre otros.

En este trabajo se estudia la relacion entre morfologia, concentracion, tamafio y composicion de
nanoparticulas bimetalicas, de tamafios comparables a los sintetizados experimentalmente. Entre
estos casos, revisaremos nanoparticulas de AgCu, FeCu y FeNi a partir del modelamiento tedrico,
complementando las simulaciones de dindmica molecular de configuracion estructural con evidencia
experimental basada en sintesis por reduccion quimica. Se han obteniendo nanoparticulas con
morfologias preferenciales tipo nucleo-corteza, tipo Janus o aleaciones, segin el tamafio y
concentracion [1].

El modelamiento considera métodos de optimizacion energética, utilizando potenciales de interaccion
atomica tipo embedded-atom (EAM) [2], en un proceso de annealing con dindmica molecular.
Posteriormente se determinan estructuras estables y metaestables segiin tamafio y concentracion.
Diferente grado de acuerdo entre teoria y experimentos es encontrado, lo que se explica segun el
método de sintesis utilizado, siendo posible proponer morfologias de particulas bimetalicas estables
controladas a partir de parametros de sintesis y de diferentes métodos de minimizacion energéticas.
En el caso de FeCu and AgCu [3], se encontrd la preferencia de estructuras tipo niicleo-corteza y tipo
Janus para bajas y altas concentraciones de Cu, respectivamente, mientras que en FeNi se obtienen
principalmente aleaciones formadas en core-shell. Estos sistemas han sido utilizados para optimizar
procesos tales como la remediacion de aguas contaminadas y procesos de catalisis, mostrando la
utilidad de los resultados para el disefio inteligente de nanoparticulas que son aplicadas en diferentes
problematicas.
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