oo
u n e s VA¥  UNIVERSIDADE ESTADUAL PAULISTA
“JULIO DE MESQUITA FILHO”

Bacharelado em Fisica de Materiais

Felippe Folegatti

Estudo da interface de heteroestruturas de

aluminio com diamante puro e hidrogenado em propor¢ao variavel

Bauru

2025



Felippe Folegatti

Estudo da interface de heteroestruturas de

aluminio com diamante puro e hidrogenado em proporgao variavel

Trabalho de Conclusao de Curso (TCC)
apresentado como parte dos requisitos para obtencao
do titulo de Bacharel em Fisica de Materiais, junto ao
Conselho de Curso da Fisica, do Departamento de
Fisica e Meteorologia da Faculdade de Ciéncias da da
Universidade Estadual Paulista “Julio de Mesquita

Filho”, Campus de Bauru.

Orientador: Prof. Dr. Eliezer Fernando de Oliveira

Bauru

2025



Folegatti, Felippe
F663e Estudo dainterface de heteroestruturas de aluminio com diamante
puro e hidrogenado em propor¢do variavel / Felippe Folegatti. --
Bauru, 2025
38f. : tabs., fotos

Trabalho de conclusdo de curso (Bacharelado - Fisica) -
Universidade Estadual Paulista (UNESP), Faculdade de Ciéncias,
Bauru

Orientador: Eliezer Fernando de Oliveira

1. Dindmica Molecular. 2. Fisica do estado sélido. 3. Ciéncias
Fisica 4. Ciénciados Materiais. |. Titulo.

Sistema de geragdo automatica de fichas catal ograficas da Unesp. Dados fornecidos pelo autor(a).



Felippe Folegatti

Estudo da interface de heteroestruturas de

aluminio com diamante puro e hidrogenado em propor¢ao variavel

Bauru - Sdo Paulo, 10/12/2025

Comissdo Examinadora

Prof. Dr. Eliezer Fernando de Oliveira

Faculdade de Ciéncias Unesp Campus de Bauru

Prof. Dr. Augusto Batagin Neto
CE Unesp Campus de Itapeva

Prof. Dr. Luis Antonio Cabral

Faculdade de Ciéncias Unesp Campus de Bauru



SIC PARVIS MAGNA

“Grandeza a partir de pequenos comegos”



Dedico este trabalho a minha mae, Cibele
Folegatti, que me ensinou a ver a beleza da vida, da
natureza ¢ do universo e a lembrar que sempre ha a

escolha de fazer melhor e diferente.



1.

Agradecimentos:

Primeiramente, gostaria de agradecer ao meu orientador, Prof. Dr. Eliezer Fernando de
Oliveira. Agradegco pelas oportunidades, pelo incentivo, pela parceria e pelos
ensinamentos ao longo destes dois anos de trabalho, da iniciagdo cientifica até este

trabalho que aqui apresento, dentre outros.

Esta pesquisa tornou-se possivel gragas aos recursos computacionais disponibilizados
pelo Nucleo de Computagdo Cientifica (NCC/GridUNESP) da Universidade Estadual
Paulista (UNESP).

Agradeco ao Programa Institucional de Bolsas de Iniciacdo Cientifica (PIBIC), ao
Conselho Nacional de Pesquisa (CNPq) e a Fundagao de Amparo a Pesquisa do estado
de Sao Paulo (FAPESP) pelo auxilio financeiro.



Resumo

Este trabalho investiga, por meio de simulagdes computacionais, as propriedades de
interfaces em compositos de aluminio e diamante com diferentes propor¢des de hidrogenagao
(0%, 50% e 100%) e sob diversas temperaturas. Os resultados demonstram que o grau de
hidrogenacdo da superficie do diamante influencia significativamente o comportamento da
interface, tanto energeticamente quanto eletrostaticamente, com a formagdo de um forte
dipolo elétrico orientado para o aluminio nas interfaces hidrogenadas. Verificou-se que, na
auséncia de hidrogénio, algumas das ligagdes faltantes do diamante sdo completadas pelos
atomos de aluminio adjacentes. Por outro lado, a presenca do hidrogénio impede a adsorcao
do aluminio a superficie do diamante de forma proporcional a sua concentragdo, sendo este

efeito parcial na configuracdo com 50% de hidrogenacao e total com 100% de hidrogenagao.

Palavras-chave: Dinamica Molecular; Fisica do estado solido; Ciéncias Fisica; Ciéncia dos

Materiais



Abstract

This work investigates, through computational simulations, the properties of interfaces
in aluminum—diamond composites with different degrees of hydrogenation (0%, 50%, and
100%) and under various temperatures. The results demonstrate that the level of
hydrogenation on the diamond surface significantly influences the interfacial behavior, both
energetically and electrostatically, with the formation of a strong electric dipole oriented
toward the aluminum in the hydrogenated interfaces. It was found that, in the absence of
hydrogen, some of the missing bonds on the diamond are completed by adjacent aluminum
atoms. On the other hand, the presence of hydrogen prevents aluminum adsorption on the
diamond surface in a manner proportional to its concentration, with this effect being partial in

the 50% hydrogenation configuration and complete at 100% hydrogenation.

Keywords: Molecular Dynamics; Solid-State Physics; Physical Sciences; Materials Science



Lista de Figuras:

Figura 1. Células unitarias individuais do (a) aluminio e diamante (b) hidrogenado e (c)

QIAMANTE PULO.tuttniinteintinieetiatintetetintosssstssssssssssossssssssssssssssssssssssnsossssnsossssnsss 6

Figura 2. Representagdo das subdivisdes em fatias dos modelos (a) Al-D, (b) AI-DH(100%) e

(C) ALLDH(50%) e+ veeeveeeeureeesreeeesseeesseesssesesseesssesssseessssesesseesassesssseessssosessnsesns 7

Figura 3. Superficie dos casos (a) AI-DH(50%)-1 e (b) AI-DH(50%)-2 nas temperaturas 300

K, 500 K € 700 Kuuutniiiiiiuiiiiiiiiiiiieiiiieiiiieiitiatieeieteteaciecsssacsscsscescnsssssscencnssnsn 9

Figura 4. Deformacdes ocorridas na superficie do aluminio nos casos (a) AI-DH(50%)-1 e (b)

AI-DH(50%)-2 nas temperaturas avaliadas..c.ceeeeeeeeeeierinieieiiniinieiaiinienecmmecensenscrasnns 10

Figura 5. Energia potencial média em cada atomo em funcdo da temperatura nos casos

S UTAAOS e e v eernneeeeeeressseeeesecsessseseeseosssssssssssossssssssssssssssssssssssasssssssssssssassscessss 13

Figura 6. Graficos da energia potencial média por chunks nos modelos Al-D, Al-DH(50%) e

Al-DH(100%) a2 300 K, 500 K € 700 Kuuetutiiiaiiiiiiiiiieiieimmieiiecieiiieciecieenciececnenee 14

Figura 7. Visdo geral das cargas em fun¢do da temperatura nos casos

S UTAAOS e e v erennereeeeresseeeseeeesesssessesecssssssesssscssssssssasassssssssssssasssssssssssasssssssssnne 17

Figura 8. Cargas elétricas médias por fatia no (a) Al-D, (b) Al-DH(50%) e (c) AI-DH(100%)

2300 K, 500 K € 700 Kuttrteruriieiieriaeiieiieriareieeiacinecsecsaciescsessscessssscssccsscsassnsosssne 19



Lista de Tabelas:

Tabela 1. Densidade interfacial de 4tomos de aluminio difundidos para a superficie do

diamante em fun¢do da temperatura para 0s casos eStudadoS..ceeeeerenieieiiniiiieiniinieneennnnns 9

Tabela 2. Distincias interfaciais médias(A) em fungdo da temperatura para os casos

ESTUAAGOS e e et eereereereeeeeseeseeseeseessesessessosssssssssssesssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssnn 11



Sumario

1. INErOAUCAOD. cccceeeieieeenereeeeeeeeeeesssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssese 1
2. ODjJELIVOS..ciiersrarierssrrissssrncsssnssessssssicssssssessssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssns 2
3. Materiais € MELOdO0S.......uueiieeinriiiisnriniinnicsssnnrisssnsecssssseessssssscsssssesssssanssssssene 3
4. RESUIEAAOS...cceeenneeriinreeiinneniiinneiesineeecssnnenesssnsescsssssesssssssessssssessssssenssssssessssnns 6
4.1 Propriedades INterfaciais..........cceeeeeuvieeeeiuiieeeiiiee e e 7
4.2 Comportamento da energia potencial............cceeevvieeiciiieeeiieeeeeiee e, 11
4.3 Comportamento €letrOStAtICO.......ccuvveeriiieeeiiee e ereee e 15

5. Consideracoes FINAiS......ccccceeeeeeeeiiiiecceensssssssssnssssssssseececsssssssssssssssssssssssssssses 21



Introducao

Recentemente, pesquisas cientificas tém demonstrado que o uso do diamante
hidrogenado como material do tipo P pode ser uma inovagdo relevante para a
producao de transistores de efeito de campo (field-effect transistor — FET) de nova
geracdo (ZHOU et al., 2019)(PHAM et al., 2017)(KOIZUMI et al., 2018), uma vez
que o diamante possui alta mobilidade de portadores de carga e alto transporte
térmico, sendo extremamente tolerante a aplicagdes de altas tensdes, calor extremo e
até mesmo radiacdo (PIERSON, 1994). Juntamente a isto, o diamante manufaturado
vem apresentando um decrescente custo de produg@o ao longo dos anos (KOIZUMI et
al., 2018). Essas qualidades tornam o FET baseado em diamante ideal para a proxima
geracdo de eletronicos que poderiam equipar naves espaciais e dispositivos de

radiofrequéncia, por exemplo.

No geral, o FET ¢ composto por uma jun¢gdo NPN (YOUNG; FREEMAN,
2004) e trés terminais, chamados de source, gate e drain. Para a realizagdo de FETs
baseados em diamante hidrogenado, ¢ necessario avaliar o comportamento do mesmo
em contato com os materiais que sdo utilizados para formar a jungdo NPN. No caso
dos terminais source e drain, em geral sao utilizados materiais do tipo N metalicos de
modo a formar uma barreira Schottky na interface com o material do tipo P. Devido a
sua facilidade de produgdo e integracdo, um dos metais mais utilizados ¢ o aluminio
(DIMITRIJEV, 2011). Além de sua ampla disponibilidade, estudos ab initio indicam
que o aluminio em contato com superficies de diamante pode induzir afinidade
eletronica negativa (negative electron affinity — NEA), favorecendo processos de
emissdo eletronica e melhorando a qualidade dos contatos metéalicos(JAMES et al.,

2018).

Apesar de ja haver estudos sobre a avaliagdo das propriedades de compdsitos
baseados em diamante e aluminio (ZHU et al., 2022), ainda ndo se sabe como a
variagdo na terminacdo superficial do diamante, desde a auséncia de hidrogénio até
hidrogenacdo parcial ou total, influencia a adesdo, a estabilidade e o alinhamento
eletronico na interface com o aluminio. Trabalhos mostram que a entalpia de formacao
de carbetos e a quimica interfacial afetam diretamente a adesao(GUO; QI; LI, 2010) e

que a formagdo de fases interfaciais, como o Al:Cs, pode degradar condutividade



térmica e estabilidade mecanica (TONG et al., 2007) . Adicionalmente, pesquisas
recentes demonstram que a engenharia da carga superficial e a dopagem controlada
em dispositivos de diamante hidrogenado podem ajustar a tensao de limiar (Vth) e
viabilizar operacdo normally-off em MOSFETs (ALHASANI et al, 2022),
evidenciando a importancia de compreender o papel das condi¢des interfaciais no

desempenho eletronico e na seguranca de operagao.

Neste contexto, este trabalho busca analisar, de forma tedrica, a interface
aluminio/diamante em diferentes condi¢cdes de hidrogenacao superficial (0%, 50% e
100%), avaliando como a concentragdo de hidrogénio altera a conformagao estrutural,
a adesdo ¢ as propriedades eletronicas da interface. Para isso, serdo empregados
métodos de modelagem e simulagdo de materiais, mais especificamente a Dindmica
Molecular, permitindo investigar o comportamento atdmico da heteroestrutura e o
impacto de defeitos superficiais. Os resultados obtidos visam contribuir para o
entendimento dos mecanismos de adesdo e para a otimizagdo de jungdes NPN
baseadas em diamante hidrogenado ou puro, oferecendo subsidios para aplicacdes
tecnologicas em dispositivos de alta performance, onde estabilidade térmica, eficiéncia
eletronica e controle de estados de carga sejam determinantes(ZHAO et al., 2022)

(SCHREYVOGEL et al., 2015).

2. Objetivos

Este trabalho tem como objetivo estudar heteroestruturas baseadas em
aluminio e diamante hidrogenado em proporgdes variaveis (0%, 50% e 100%), de
modo a avaliar a interag¢do interfacial entre os constituintes da heteroestrutura e seu
comportamento energético, eletrostdtico e mecanico. Mais especificamente
pretendemos:

e Compreender a interacdo fisica e quimica ocorrida no contato entre o diamante
hidrogenado e aluminio e sua dependéncia com a temperatura;

e Avaliar as propriedades da heteroestrutura, como a energia potencial, a
distribuicdo de carga e as propriedades interfaciais nos seus constituintes;

e Verificar a deterioracao da interface em fungdo da temperatura.



3. Materiais e Métodos

Para realizar este estudo foi utilizada a Dinamica Molecular (DM), um método
computacional baseado na mecanica classica que ¢ empregado para simular o
movimento de atomos e moléculas em sistemas fisicos e quimicos (FRENKEL; SMIT,
2002)(HAILE, 2001). Por meio da DM ¢ possivel estudar sistemas atdmicos (da
ordem de milhares de atomos) submetidos a diversos ensembles termodinamicos, o
que a permite realizar previsdes de diversas propriedades em nivel molecular,
incluindo propriedades termodindmicas, reatividade quimica, propriedades mecanicas,
entre outras (FRENKEL; SMIT, 2002) (HAILE, 2001). Nas simulagdes de DM, ¢
necessario o conhecimento das forcas intermoleculares e intramoleculares que atuam
entre os atomos ou moléculas, que sdo descritass por meio do chamado Campo de
Forga (CF)(FRENKEL; SMIT, 2002) (HAILE, 2001). O CF ¢é uma expressao
matematica que descreve a energia potencial de um sistema em fun¢do das posicoes
dos atomos ou moléculas e geralmente sdo compostos por termos que descrevem as
interagdes eletrostaticas, as interagdes de Van der Waals e as ligagdes quimicas,
incluindo angulos de ligagdo e torgoes.

Atualmente existem duas classes de CF: os classicos e os reativos. A diferenca
basica entre eles ¢ que, diferentemente dos CF cléssicos, os CF reativos permitem
avaliar a formagdo e quebra de ligagdes quimicas que podem ocorrer ao longo da
simulagdo. Dessa forma, a escolha do CF adequado para o material e propriedades em
estudo € uma parte fundamental para as simulacdes de DM. Como ¢ pretendido avaliar
as interagdes fisicas e quimicas na interface entre o aluminio e o diamante
hidrogenado, bem como as modifica¢des nessa interacdo em fungdo da temperatura e
defeitos interfaciais, foi utilizado um CF que fosse capaz de descrever a reatividade
entre os elementos quimicos. Assim, foi utilizado o CF reativo ReaxFF (VAN DUIN et
al., 2001). Este CF ¢ adequado ao estudo, pois tem demonstrado alta eficiéncia na
avaliagdo de propriedades mecanicas e térmicas de diversos materiais (SENFTLE et
al., 2016). Outro ponto positivo € que o ReaxFF apresenta pardmetros de interacdes
entre os elementos C, H e Al, que ja foram testados e utilizados em simulagdes de
sistemas compostos por tais elementos (TAVAZZA et al., 2015) (HONG; VAN DUIN,
2016).



Para realizar as simulagdes de DM, o software Large-scale Atomic/Molecular
Massively Parallel Simulator (LAMMPS) (THOMPSON et al., 2022) foi utilizado. O
LAMMPS ¢ um software de simulagdo de DM de cddigo aberto com suporte para uma
ampla variedade de CF. Ele também oferece uma ampla gama de recursos para a
simulagdo de sistemas complexos, incluindo interagdes de longo alcance, simulagdes
de temperatura constante ou variavel, simula¢des de sistemas peridodicos € nao
periodicos, e simulagdes de reagdes quimicas. A criacdo € manipulagao dos modelos,
preparagdo de arquivos de entrada para o LAMMPS e visualizacdo dos resultados
obtidos em nas simulagdes foram realizadas por meio do software Visual Molecular
Dynamics (VMD) (HUMPHREY; DALKE; SCHULTEN, 1996).

Para realizar os estudos de dinamica molecular, primeiramente precisamos
criar os modelos dos materiais que sao de interesse da analise. Para este estudo, foram
utilizados modelos para o diamante, com e sem hidrogenac¢do de sua superficie, e
aluminio, todos orientados na dire¢do [111], orientagdo que ¢ uma das mais estudadas
além de conferir as melhores propriedades, os quais foram manipulados e preparados
utilizando o software Visual Molecular Dynamics(VMD)(HUMPHREY; DALKE;
SCHULTEN, 1996).

Para a descri¢ao do processo de elaboragdo dos modelos, dividimos os mesmos
em duas categorias: heteroestrutura Al-diamante (Al-D) e heteroestrutura Al-diamante
hidrogenados (Al-DH). As células unitarias foram obtidas na base de dados Materials
Project. Os slabs de diamante foram criados a partir da reproducdo de uma célula
unitaria de diamante [111] contendo 7 camadas de carbono. Criamos outro modelo
com a mesma cé¢lula unitaria do s/ab do diamante, mas fazendo a hidrogenagao de suas
superficies. As c€lulas unitarias dos diamante hidrogenado e puro sdo apresentadas nas
Figuras 1(b) e (c) e tém dimensdes de 4,375 A em x e 5,053 A em y; na direcio z
deixamos um valor de 16,000 A para que tenhamos um slab de diamante isolado. A
reproducdo da célula ¢ feita dentro do VMD utilizando o terminal interno do software,
onde em X, y e z sdo colocados os multiplicadores de quanto se quer replicar a célula.
A partir destas duas células unitéarias (slab de diamante com H e sem H), criamos uma
supercélula unitaria com sete replicacdes em X, y € uma em z. Deve-se notar que em z
nao foi replicado nenhuma vez para que seja mantido uma geometria de slab para o

diamante. Para o diamante com 50% de hidrogenacdo, ndao foi criada uma célula



unitdria com metade dos hidrogénios, mas uma remocdo aleatoria de atomos da
superficie com 100% até que atingissem 50% de hidrogenacao. Essa metodologia foi
escolhida com o intuito de tentar aproximar o modelo da simulagao com um caso real
onde a disposi¢do dos hidrogénios seria, também, aleatoria.

Similarmente aos modelos do diamante, criamos um slab de aluminio que
posteriormente seria colocado em contato com o diamante para a criagdo da
heteroestutura. Foi utilizado uma célula de Al na orientagdo [111], apresentado na
Figura 1(a), de dimensdes 5,750 A em x, 4,950 A em y e 7,000 A em z, a qual foi
replicada seis vezes em X, sete em y e trés em z de modo a produzir uma supercélula
de um slab de Al.

A partir dos modelos iniciais dos slabs, as duas partes constituintes de cada
heteroestrutura foram unidas utilizando o terminal do VMD, de forma que foi
garantido um intervalo 2,50 A, tanto na parte central quanto para as eventuais
reproducdes periddicas em Z. As estruturas finais estdo representadas na Figura
1(d)-(f), sendo as heteroestruturas de aluminio e diamante puro (Al-D), aluminio e
diamante 50% hidrogenado (Al-DH(50%)) e o aluminio e diamante 100%
hidrogenado (AI-DH(100%)), respectivamente. A estrutura Al-D, ficou com um
numero total de 4648 atomos e com uma caixa de simula¢do com dimensdes X, y € z
respectivamente, 35,0 35,4 36,4 e angulos internos de 90°. Ambas as estruturas
Al-DH(50%) e AI-DH(100%) tém a mesma caixa de simulacao, [35,0 35,4 38,3; 90 90
90], porém cada uma 4872 e 5096 atomos, respectivamente. Em todas as simulagdes
foram utilizadas condi¢des de contorno periddicas, timestep de 0,1 fs e as estruturas
submetidas ao ensemble NPT nas curvas de aquecimento, depois ao NVT com a
temperatura estabilizada. Estudamos nossos sistemas submetidos a trés diferentes

temperaturas: 300, 500 e 700 K.



Figura 1. Células unitarias individuais do (a) aluminio e diamante (b) hidrogenado e
(c) diamante puro. Modelos das heteroestruturas (d) Al-D, (e) AI-DH(50%) e (f)
Al-DH(100%).

4. Resultados

As analises e resultados foram separados em 3 subseg¢des, que compreendem:
4.1 Propriedades interfaciais, 4.2 Comportamento da energia potencial média e 4.3
Comportamento eletrostatico médio. Esta divisdo visa abordar e discutir todos os
objetivos do estudo nos trés casos analisados, Al-D, AI-DH(50%) e Al-DH(100%).
Cada caso apresenta um comportamento distinto, devido a diferentes concentracdes de
hidrogénio na superficie do diamante e a partir destes comportamentos a discussao foi

desdobrada. Fica como nota de aten¢do que todas as medidas foram realizadas apds



garantir que os sistemas se encontravam em equilibrio térmico para cada temperatura
avaliada e sdo referentes aos cem ultimos passos da simulagao.

Para apresentar os resultados da energia potencial e carga elétrica média por
atomo, os modelos das heteroestruturas foram divididos em fatias ao longo da dire¢do
z com espessura de aproximadamente 2 A. Para o Al-D, a estrutura foi dividida em 16
secoes, sendo 7 de diamante (cada uma com 448 atomos) ¢ 9 de aluminio(com 168
atomos). Para o Al-DH(50%) e Al-DH(100%), temos 18 camadas, sendo 7 de
diamante e 9 de aluminio (iguais as do Al-D, tanto em quantidade como em niimero
de 4tomos), mais duas camadas de 112 e 224 hidrogénios, respectivamente. Desta
forma, a analise pode ser feita considerando as médias das propriedades por camadas.
Na Figura 2 esta representado uma visualizacao de como seria a divisao das fatias para

cada modelo e suas respectivas numeragoes..
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Figura 2. Representagdo das subdivisdes em fatias dos modelos (a) Al-D, (b)

AI-DH(100%) e (c) AI-DH(50%).

4.1 Propriedades interfaciais

Para avaliar e compreender o comportamento estrutural da interface das
heteroestruturas, aqui serdo discutidas as distancias interfaciais e a difusdo de atomos
de aluminios para a superficie do diamante, bem como serdo feitas consideragdes
sobre as duas interfaces obtidas para o Al-DH(50%).

Ao se tratar do AI-DH(50%) as andlises serdo apresentadas para duas

interfaces: a interface central a supercélula do modelo Al-DH(50%)-1, e a interface



formada pelas bordas inferior e superior da supercélula do modelo Al-DH(50%)-2. A
razdo disto ¢ que a distribui¢do dos atomos de hidrogénio em ambas superficies do
diamante foram geradas aleatoriamente (como apresentado na Secdo 2), resultando em
superficies hidrogenadas diferentes, apesar de apresentarem a mesma porcentagem de
hidrogenacdo, como estd demonstrado na Figura 2 (a) e (b), que evidenciam a
diferente distribui¢do de atomos de hidrogénio na superficie do diamante. Isto foi
feito de maneira a simular condi¢gdes que sdo mais condizentes com a realidade.

Na Tabela 1 apresentamos a densidade superficial de atomos de aluminio
difundidos para o diamante em fun¢do da temperatura. Para o Al-D, a densidade de
aluminios difundidos para o diamante na interface central a 300, 500 e 700 K ¢
respectivamente, 1,27x10" Al/m?, 1,28x10" Al/m? e 1,33x10" Al/m?* Para o caso
Al-DH(50%), nas mesmas temperaturas, temos 1,78x10'® Al/m? | 2,26x10'® Al/m? e
4,28x10" Al/m? para o AI-DH(50%)-1 e 8,89x10" Al/m* , 1,21x10" Al/m? e
2,67x10"™ Al/m? para o AI-DH(50%)-2 . No caso do AI-DH(100%), como esperado, a
presenca absoluta do hidrogénio impede qualquer tipo de ligagdo em todas as
temperaturas avaliadas, de forma que a densidade superficial de aluminio na superficie
do diamante € zero. Essas densidades superficiais de 4tomos de Al que difundem para
a superficie do diamante causam alteragdo na estrutura superficial e em algumas
camadas adjacentes do aluminio. Na Figura 4 apresentamos a superficie do aluminio
ap6s as difusdes de atomos para o diamante, ¢ possivel verificar para as trés
temperaturas as deformacdes ocorridas. Esse comportamento ¢ compativel com
interfaces Al(111)/D(111), quando a superficie de diamante (111) ndo esta totalmente
passivada, formam-se ligagdes Al-C e o espagcamento interfacial tende a ser pequeno,
j& com terminagdo por hidrogénio, a adesdo ¢ fortemente suprimida e a separagao
aumenta, impedindo ligacdes mesmo com o aumento de temperatura (GUO, QI, LI,

2010, QI, HECTOR JUNIOR, 2004).



Tabela 1. Densidade interfacial de &tomos de aluminio difundidos para a superficie do

diamante em fun¢do da temperatura para os casos estudados.

p(Al/m?)
Interfaces 300K 500K 700 K
0% 127 x10® 128 x10® 133 x10v

50%(int1) 1.78 = 10® 2.26 x 10'® 4.28 x 108

50%(1nt2) 8.89 x 1017 1.21 x 10'® 2.67 x 10

100% 0 0 0

Interface 1

Interface 2

Figura 3. Superficie dos casos (a) AI-DH(50%)-1 e (b) Al-DH(50%)-2 nas
temperaturas 300 K, 500 K e 700 K.
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Interface 1

o

Interface 2

Figura 4. Deformagdes ocorridas na superficie do aluminio nos casos (a)

Al-DH(50%)-1 e (b) AI-DH(50%)-2 nas temperaturas avaliadas.

Na Tabela 2 apresentamos as distancias interfaciais médias nos diferentes
modelos estudados, essas distdncias sdo referentes as diferencas de posicdo dos
atomos de hidrogénio e de aluminio da superficie imediata. No caso Al-D ndo ¢
observado um distanciamento entre o aluminio (Al) e o diamante (D) na interface,
pois, devido as ligacdes faltantes na superficie do diamante, novas ligagdes quimicas
sdo formadas com os atomos da primeira camada de aluminio adjacente. Essa
interagdo entre os atomos da interface acaba por suprimir qualquer espagcamento
interfacial. Simula¢des de DFT para o caso Al-D indicam adesdo elevada e separagao
de equilibrio pequena, coerente com a auséncia de um espagamento interfacial (QI,
HECTOR JUNIOR, 2004). Quando a superficie (111) do diamante reconstroi
(reconstrugcdo 2x1) ou ¢ finalizada com algum elemento, a adesdo diminui e o
espacamento cresce. No caso da superficie (111) do diamante hidrogenada, a adesdo
praticamente se anula e a separacdo interfacial aumenta(QI, HECTOR JUNIOR,
2004).
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Justamente, para os outros casos essa analise ndo s6 ¢ de interesse mas
demonstra aumento da distancia conforme a temperatura cresce, congruente com a
ideia acima apresentada. Como indicado na Tabela 2, para o modelo AI-DH(50%) a
distAncia média entre as interfaces sobe de 2,66 — 2,73 A (300—700 K). Para o caso
Al-D(100%) observa-se o mesmo comportamento, com crescimento mais
pronunciado, de 3,15 — 3,35 A. Esse padrio é consistente com “molhabilidade” mais
fraca quando a superficie estd completamente passivada por H (100% H), cenario em
que a adesdo ¢ muito baixa e o espacamento fica mais sensivel a excitagcdo térmica, ja
no 50% H, sitios reativos de C ainda ancoram o Al e limitam o aumento do
afastamento, porém ndo o impedem por total (como visto também em ZHU et al.,

2022, QI, HECTOR JUNIOR, 2004, JAMES et al., 2018).

Tabela 2. Distancias interfaciais médias(A) em funcio da temperatura para os casos

estudados.

Distancia Interfacial Média(A)
300K 500K J00 K
0% - - -
50% 2,66 2.69 2,73
100% 3.15 3.22 3.35

4.2 Comportamento da energia potencial

Fazer a analise das energias potenciais por fatias permite avaliar a contribuig¢ao
energética de cada camada dos componentes da heteroestrutura e interface, além disso,
permite também avaliar como o hidrogénio favorece ou altera o comportamento
interfacial entre o diamante e o aluminio. Desse modo, a comparagdo entre fatias nao
apenas evidencia a estabilidade relativa de cada componente, mas também indica
possiveis pontos de nucleacdo de defeitos e degradagdo do sistema (QI; HECTOR
JUNIOR, 2004).

Na Figura 5 apresentamos os sistemas estudados coloridos pela escala viridis

de acordo com a energia potencial média em cada atomo para as temperaturas
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estudadas. Na Figura 6, apresentamos a energia potencial média por &tomo em funcao
da posicdo da fatia em z para as trés temperaturas simuladas, onde as se¢des
vermelhas, azuis e amarela, representam as regides de aluminio, diamante e
hidrogénio, respectivamente.

Para o Al-D, observa-se que o aluminio tende a apresentar maiores energias
potenciais nas regides centrais do bulk (Figura 5(a)-(c)), por volta de —70 a —75
kcal/mol/atomo, independente da temperatura simulada. Ja as camadas superficiais do
aluminio possuem energia potencial por volta de -140,0 kcal/mol/atomo, reforcada
pela Figura 6(a). Dada a maior energia, o Al, de forma pode apresentar maior
mobilidade atdmica, sobretudo proximo as interfaces, o que estd em consonancia com
a observacao de atomos de Al migrando da sua interface em direcao ao diamante, e
ndo o contrario, visto na sec¢do anterior (Também reforcado por QI; HECTOR
JUNIOR, 2004; GUO; QI; LI, 2010). Isso reflete sua susceptibilidade a relaxagdes
estruturais, associada a ligacdes metalicas menos rigidas, menor dureza e maior
ductilidade. Em interfaces Al-D, a adesdao decorre de ligacdes covalentes Al-C fortes,
0 que acaba por diminuir a energia potencial do aluminio na interface. Por outro lado,
quando a superficie do diamante ¢ terminada completamente em hidrogénio (Figuras
5(g)-(1)), ndo ocorrem ligagdes Al-H (menor estabilidade energética nas interface,
Figura 6(c))e o trabalho de separacdo interfacial ¢ minimo, com eventuais fraturas

ocorrendo na prépria interface (QI; HECTOR JUNIOR, 2004).
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Figura 5. Energia potencial média em cada atomo em fung¢do da temperatura nos

casos estudados.

Em sintese, nessas heteroestruturas, o aluminio ¢ a parte mais suscetivel a
mudangas mecanicas e a formacdo de novas ligacdes, enquanto o hidrogénio exerce
papel mitigador dessas condigdes. Ao longo das concentragdes, o modelo sem H
apresenta o maximo de ligagdes Al-C; no caso com 50% de H, a interagdo ¢
consideravelmente reduzida; e com 100% de H ndo se observa modificacdo mecanica
relevante nas interfaces, embora o aluminio, como um todo, permanega a regido
energeticamente mais elevada (QI; HECTOR JUNIOR, 2004). Esse quadro esta
alinhado com o entendimento de que a terminagdo por hidrogénio diminui a
ancoragem quimica do metal a superficie de diamante e reduz a adesao (GUO; QI; LI,

2010).

Considerando o papel passivador do hidrogénio, em condi¢des intermedidrias
de cobertura (50%), coexistem regides passivadas e ativas, e a distribui¢do espacial do

H governa onde e em que intensidade as ligacdes Al-C ainda ocorrem, por isso, as
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duas interfaces podem apresentar comportamentos energéticos distintos no mesmo
sistema, com a interface mais ligada exibindo menor energia potencial (maior
estabilidade relativa) e a menos ligada mostrando maior energia potencial (Figura

6(b)) (ALHASANI et al., 2022; JAMES et al., 2018).

E. Poténcial média por chunk para 300 K, 500 K e 700 K
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Figura 6. Graficos da energia potencial por chunks nos modelos Al-D, AI-DH(50%) e
AI-DH(100%) a 300 K, 500 K e 700 K.

Assim como o bulk de aluminio, o diamante tende a apresentar comportamento
regular e estdvel em diferentes temperaturas e concentragdes, gracas as suas
propriedades intrinsecas de elevada estabilidade mecanica e quimica. Contudo, o perfil
energético das interfaces € significativamente alterado conforme ocorre interagdo com

o aluminio. No caso Al-D, observa-se valores de energia potencial menores nas duas
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superficies em relagdo ao seu interior (Figura 6(a)). E interessante notar que a regido
interior do diamante e do aluminio ficam praticamente constantes, representando a
energia do bulk, isto indica que o tamanho dos s/abs utilizados em nossas simulacdes
representam satisfatoriamente o comportamento esperado para slabs espessos, ou seja,
ocorrem variagdes de energia somente na superficie devido as ligagdes faltantes. As
ligacdes Al-C formadas na interface aumentam a estabilidade das superficies Al. O
sistema Al-D se mostra estdvel em altas temperaturas, uma vez que nao se observa
alteracdes do comportamento da curva de energia potencial média por 4tomo na
Figura 6(a). A medida que aumentamos a concentragdo de H, a diferenca de energia
entre o bulk e a superficie do diamante diminui, sugerindo que a passivagdo tende a
aproximar o comportamento das superficies ao do bulk. Com 50% de H (Figura 7(b)),
nota-se que as camadas superficiais do Al tendem a apresentar uma energia potencial
levemente maior que o bulk em 300K. Contudo, aumentando a temperatura, ¢ possivel
ver uma diminuicdo da energia potencial média em relagdo ao bulk, refletindo o
aumento de ocorréncia de ligagdes Al-C, que tendem a estabilizar a interface. Quando
temos o diamante com superficies completamente passivadas (ou seja, com 100% de
H, apresentado na Figura 7(c)) as camadas superficiais do Al apresentam uma energia
potencial levemente maior que o bulk, independente da temperatura, ndo observa-se
mudancgas na curva da energia potencial média em relagdo a temperatura, sugerindo
uma estabilidade estrutural e interfacial na heteroestrutura. Tal fato ¢ coerente com a
queda acentuada da adesdo ao se passar de superficie limpa para H-terminada (QI;
HECTOR JUNIOR, 2004; GUO; QI; LI, 2010, ALHASANI et al., 2022; JAMES et
al., 2018).

4.3 Comportamento eletrostatico

A andlise da distribuicdo de carga por fatia em simulagdes de dindmica
molecular reativa € particularmente interessante porque permite observar a evolucao
temporal e térmica da polarizagdo interfacial. O potencial ReaxFF incorpora
equilibrios de carga (QEq), o que possibilita acompanhar a interagao eletrostatica entre
as espécies e a formagdo de dipolos locais em condigdes termodindmicas mais

proximas as reais. Dessa forma, ¢ possivel correlacionar as variagdes na distribuicao
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de carga com propriedades macroscopicas, como potencial de contato e estabilidade
interfacial. Essa correlagdo € consistente com estudos de metal/diamante que reportam
dipolos de superficie, eletroafinidade negativa e variagdes de ligagdo conforme a
terminacao, refor¢ando a leitura de efeitos de polarizagdo interfacial que influenciam
contato e estabilidade (JAMES et al., 2018; ZHAO et al., 2022).

Diante disso, a partir das simula¢des foram constatados fendmenos de interesse
para andlise. Nas diferentes concentragdes observaram-se interacdes diferentes devido
a presenca do hidrogénio. Na Figura 7, apresentamos a distribui¢do geral de cargas
elétricas médias nos atomos ao longo das heteroestruturas Al-D, AI-DH(50%) e
Al-DH(100%) para as temperaturas avaliadas, coloridas pela escala BWR. Na Figura
7, as regides em vermelho representam valores de carga elétrica positivas, enquanto
que as regides em azuis, negativas. Na Figura 8, apresentamos a carga elétrica média
por atomo em fungdo da posicdo da fatia em z para as trés temperaturas simuladas. As
Figuras 7 e 8 sdo complementares, onde a Figura 7 traz uma perspectiva geral e local e

a Figura 8 uma analise média do comportamento das cargas por fatias.
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Figura 7. Visdo geral das cargas em funcdo da temperatura nos casos estudados.

Para o Al-D existe a formag¢do de um dipolo elétrico na interface orientado
para o aluminio, por volta do Z=14 A (Figura 8(a)). Pela Figura 7(a) ¢ possivel notar
este dipolo, uma vez que a superficie do aluminio estd com coloragdo vermelha ¢ a
superficie do diamante, azul. Esta regido ¢ formada por ligagdes entre o Al e C, de
forma que as camadas adjacentes as superficies do aluminio polarizam com cargas
negativas (ao redor de -0,05 e- units/atomo, veja a Figura 8(a), regido vermelha), no
caso das camadas adjacentes a superficie do diamante, observa-se a concentracao de
cargas que as deixam levemente positivas (~0,02 e/atomo, veja a Figura 8(a), regido
azul). Enquanto as interfaces, se polarizam fortemente como o aluminio positivo (~0,4
e/atomo, veja a Figura 8(a) na regido vermelha) e o diamante negativo(~ -0,18
e/atomo, veja a Figura 8(a), na regido azul). A regido central do aluminio e do

diamante tendem a ter uma carga média liquida nula, reproduzindo o comportamento



18

esperado para o bulk. A diferenca de carga elétrica na interface do AL-D pode indicar
uma possivel transferéncia de cargas do Al para o D devido a diferenca de
eletronegatividade entre seus elementos, sendo a do Al (1,61) menor do que a do C
(2,55). Este fato permite a formagdo de uma ligacdo covalente com carater polar
entre o Al-D, refor¢ando as interacdes previamente discutidas nas sec¢des anteriores.
Para a interagdo entre superficies (111)/(111) do Al e D, foi reportado um trabalho de
separagdo (W) elevado na interface ndo passivada, com forte carater covalente
Al-C e transferéncia adesiva de camadas de Al, o que concorda com a presenca de
dipolo interfacial e a redistribuicdo de cargas nas primeiras camadas metalicas
observadas nas fatias (QI; HECTOR JR., 2004). Se compararmos o comportamento
das cargas elétricas médias em fun¢do da temperatura, nenhuma diferenca significante
¢ verificada em ambas as Figuras 7(a) e 8(a), sugerindo que a distribuicao de cargas ¢

estavel em baixas e altas temperaturas.



19

Carga média por chunk para 300 K, 500 K e 700 K

0.6
a) ® Carga Média(300 K)
051 e carga Média(500 K) .
z 04 ® Carga Média(700 K)
g 03
2 02 ]
2
E. 0,1 3
% o0
1]
=
O -0,1 ]
0,2 =
Al-D
b) 03 1 ¥ |® Carga Média(300 K)
| |® carga Média(500 K)
2% 4 1 |e carga Média(700 K)
023 '
015
g 01
= 005
]
£ o]
© 0,05 4
0.1
Al-DH(50%)
C) ® Carga Média(300 K)
0,06 ® Carga Média(500 K)
) ® Carga Média(700 K)
-EO,M p
=
£0,02 1
=
~
= 0
a
=11]
50,02
o
0,04
Al-DH(100%)
-0,06 i A i r ri L |
0 5 10 15 20 25 30 35

Z.Médio (A)

Figura 8. Cargas elétricas médias por fatia no (a) Al-D, (b) AI-DH(50%) e (c)
AI-DH(100%) a 300 K, 500 K e 700 K. As regides destacadas em amarelo indicam a posi¢ao

da camada de hidrogénio na superficie do diamante.

Para o AI-DH(100%), observa-se uma mudanga distinta em relacdo ao Al-D.
Com a passivagdo total de hidrogénios, um dipolo elétrico intenso ¢ formado entre as
ligagdes D-H, apontando para o hidrogénio (ao redor de z=15,5 A na Figura 8(c)).
Nessa configuracdo a interface fica com carga liquida positiva, pois ambas superficies
do DH e do Al apresentam carga elétrica média positiva. Na Figura 7(c), podemos
notar que tanto os atomos de hidrogénio, quanto a superficie do aluminio estdo ambos

com carga elétrica positivas (coloragao avermelhada) Similarmente ao verificado no
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Al-D, nota-se que as camadas adjacentes as superficies do Al e do DH polarizam com
cargas opostas (negativas), mantendo o bulk com uma carga liquida praticamente nula.
Como o atomo de C (2,55) ¢ mais eletronegativo do que o H (2,2), este tultimo tende a
ficar com uma carga liquida positiva. Em contraste com o caso puro, uma interface
com carga liquida positiva sugere a supressao de uma possivel transferéncia de cargas
do aluminio para o diamante. De acordo com a literatura, a terminacdo C—H permite o
surgimento de uma afinidade eletronica negativa (~—1,3 eV) e uma nuvem
bidimensional de buracos com densidade tipica ~10"* cm2, pois o dipolo C—H deixa H
positivo na superficie e atrai adsorbatos negativos, esse cenario reduz a possibilidade
de ligagdo Al-C direta e é compativel com a possivel supressdo de transferéncia de
carga na interface (ALHASANI et al., 2022). Para superficies (111) hidrogenadas,
calculos de primeiros-principios mostram um trabalho de separa¢do W, = 0,02 J/m* e
auséncia de ligagdo Al-H, o que reforca o acoplamento fraco da interface (QI;
HECTOR JR., 2004). Aqui também notamos que a varia¢ao da temperatura nao causa
modificagdes na distribuicdo de cargas elétricas na heteroestrutura, o mesmo
verificado para a energia potencial na se¢ao anterior.

Quanto ao caso AI-DH(50%), os fendmenos observados sdo similares ao caso
AI-DH(100%). Na Figura 8(b), o dipolo formado entre o C ¢ H nas superficies do
diamante ainda estdo presentes, mas conforme a temperatura e o namero de ligagdes
formadas na superficie com os atomos de Al aumentam, a carga liquida positiva da
regido hidrogenada comeca a diminuir. Na interface 1 (central da heteroestrutura), esta
diminui¢do da carga elétrica liquida positiva ¢ menos pronunciada em relagdo a
interface 2 (formada pelo topo e base da heteroestrutura), uma vez que ela apresenta
mais ligagdes C-Al e que variam menos com o aumento da temperatura. Na interface
2, como o numero de ligagdes Al-C formadas ¢ consideravelmente menor do que na
interface 1, e a regido hidrogenada fica mais positiva. Esse comportamento ¢ esperado
para passivagdo parcial, onde os dominios C—H preservam o dipolo com H positivo,
enquanto “ilhas” de C exposto permite a formacao de ligagdes Al-C, gerando uma
redistribuicdo de carga elétrica local, justificando a assimetria entre as duas interfaces

(GUO; QI; LI, 2010; QI; HECTOR JR., 2004).
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5. Consideracoes Finais

Neste trabalho foram estudadas, por meio de dindmica molecular reativa com o
potencial ReaxFF, heteroestruturas formadas por aluminio e diamante com diferentes
graus de hidrogenacgao superficial (0%, 50% e 100%), submetidas a temperaturas entre
300 K e 700 K. A partir das andlises estruturais, energéticas e eletrostaticas, foi
possivel compreender como a presenga de hidrogénio modifica a aderéncia, a
polarizagdo interfacial e a estabilidade das interfaces Al/D, fornecendo subsidios
microscopicos relevantes para o projeto de dispositivos e compdsitos baseados em

diamante.

Do ponto de vista estrutural e mecanico, observou-se que a auséncia de
hidrogénio (caso Al-D) favorece a formacdo de ligagdes Al-C na interface,
suprimindo o espagamento interfacial e levando a difusdo de 4&tomos de aluminio para
a superficie do diamante. Esse comportamento esta associado a uma adesao elevada e
a um trabalho de separagdo alto, em concordancia com resultados de
primeiros-principios para superficies (111)/(111) ndo passivadas. Ja para o diamante
totalmente hidrogenado (AI-DH(100%)), a passiva¢dao impede a formacgao de ligacdes
Al-C e suprime a difusdo de Al, de modo que a separagdo interfacial se mantém finita
mesmo em altas temperaturas. O caso intermediario, AI-DH(50%), revela um cenario
misto, no qual dominios passivados por C—H coexistem com regides de C exposto,
permitindo a formacao localizada de ligagcdes Al-C e gerando assimetria entre as duas
interfaces analisadas. Esses resultados evidenciam que a fragdo de hidrogenagdo ¢ um
parametro eficiente de engenharia para ajustar simultaneamente adesdo, rugosidade

interfacial e densidade de ligagdes quimicas entre metal e diamante.

As andlises de energia potencial por fatia mostraram que o bulk de aluminio e
de diamante permanece energeticamente estavel em todas as temperaturas e
hidrogenagdes consideradas, enquanto as principais variagdes se concentram nas
camadas superficiais e interfaciais. No caso Al-D, a formacao de ligagdes Al-C reduz
a energia potencial nas regides proximas a interface e estabiliza as superficies em
relacdo as estruturas isoladas, sem indicar degradacao significativa do sistema até¢ 700

K. Com 50% de hidrogénio, as camadas superficiais de Al apresentam inicialmente
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energia potencial levemente maior que o bulk, mas a elevagdo da temperatura favorece
a formacdo adicional de ligacdes AI-C nas regides expostas, reduzindo a energia
potencial média e estabilizando a interface. Por fim, no Al-DH(100%), a energia
potencial das camadas superficiais de Al permanece pouco alterada com a
temperatura, sugerindo uma interface estruturalmente estdvel, porém fracamente
acoplada, coerente com a queda acentuada da adesdo quando se passa de superficie

limpa para H-terminada.

No ambito eletrostatico, a distribuicdo de cargas obtida via esquema de
equilibrio de carga (QEq) mostrou que cada condi¢gdo de hidrogenacdo leva a
formagao de padrdes distintos de polarizagdo interfacial. Para o Al-D, observou-se
uma regido interfacial em que os atomos de carbono préximos ao aluminio tendem a
adquirir carga negativa, enquanto os atomos de aluminio na vizinhanga da interface se
tornam, em média, mais positivos em relagcdo ao bulk, evidenciando a presenga de um
dipolo interfacial associado as ligagdes Al-C. No caso AI-DH(100%), por outro lado,
a carga positiva concentra-se principalmente nos atomos de hidrogénio ligados ao
carbono, com uma redugdo da participacao do Al na redistribui¢do de carga, o que ¢é
compativel com uma interface quimicamente mais passivada e menos reativa. Ja na
heteroestrutura AI-DH(50%), a coexisténcia de regides com e sem hidrogénio na
superficie do diamante leva a perfis de carga assimétricos entre as duas interfaces
analisadas, sensiveis tanto a temperatura quanto ao numero local de ligagdes Al-C.
Esses resultados indicam que a terminagdo superficial controla, de forma direta, a

intensidade e a localizagdo da polarizagao interfacial observada nas simulagdes.

Ao relacionar esses resultados com o que ¢ reportado na literatura para
dispositivos baseados em diamante hidrogenado, ¢ possivel, de forma qualitativa,
sugerir algumas conexdes. Estudos experimentais e de primeiros principios indicam
que superficies C—H apresentam afinidade eletronica negativa e podem sustentar
camadas de portadores proximos a interface; ja superficies ndo passivadas tendem a
ser mais reativas e estruturalmente mais acopladas ao metal. Nesse sentido, os
cenarios obtidos aqui, maior proximidade e maior nimero de ligacdes Al-C no caso
Al-D, difusdao de Al para o diamante em superficies ndo passivadas, supressdo de

ligagdbes Al-C e aumento do afastamento interfacial no AI-DH(100%), e
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comportamento intermedidrio no Al-DH(50%), podem ser vistos como consistentes,
em tendéncia, com esses quadros descritos na literatura. Ressalta-se, porém, que tais
associacdes constituem extrapolagdes qualitativas: as simulagdes realizadas neste
trabalho ndo calculam diretamente afinidade eletronica, transporte de carga ou
propriedades elétricas de dispositivos, mas fornecem um panorama atomistico que

pode auxiliar na interpretagdo desses fendmenos em estudos futuros.

Por fim, ¢ importante destacar que as simulagdes aqui realizadas consideram
geometrias ideais, tempos de simulagdo limitados e um campo de forca especifico, o
que impde restricoes a extrapolacdo quantitativa dos resultados para sistemas
experimentais. Ainda assim, os comportamentos qualitativos observados, difusdo de
Al em superficies ndo passivadas, supressao de ligagdes Al-C em superficies
totalmente hidrogenadas, forma¢do de dipolos interfaciais dependentes da terminacao
e relativa estabilidade das distribuicdes de carga com a temperatura, sdo compativeis
com tendéncias reportadas em trabalhos experimentais e tedricos sobre interfaces

metal/diamante e podem servir como ponto de partida para estudos mais detalhados.

Como perspectivas, propde-se combinar configuragdes extraidas da dinamica
molecular reativa com célculos ab initio de alinhamento de bandas e barreiras de
Schottky, bem como incluir em simulagdes futuras efeitos adicionais, como camadas
de 6xido, dopagem no diamante, campos elétricos externos e solicitagdes mecanicas.
Dessa forma, os resultados deste TCC se inserem como um passo inicial na construgao
de uma descri¢ao atomistica de interfaces Al/diamante sob diferentes condi¢des de

hidrogenacdo, que podera ser refinada e estendida em trabalhos subsequentes.
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