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Introducao

Levy e Boudart! foram os primeiros a notar que
nitretos e carbetos de metais de transi¢do (“nado
nobres”) eram ativos em reagdes conhecidas por
serem catalisadas somente por metais nobres (Pt,
Pd e Rh), como as que envolvem transferéncia de
hidrogénio. No entanto, a sintese desses materiais é
complexa e, geralmente, realizada em altas
temperaturas (>1200°C). Este trabalho prop8e uma
rota alternativa para a sintese do nitreto de vanéadio
(VN) como catalisador para aplicagbes in situ em
reacOes de hidrotratamento do petr6leo, bem como
estuda via célculos tedricos (DFT) a estabilidade
termodindmica das provaveis estruturas que
ocorrem durante o processo de sintese. O material
foi sintetizado a partir da mistura de carbonato de
guanidina do vanadato de aménio, seguido de
calcinacdo do intermediario formado (GmV).

Resultados e Discussao

O difratograma (Fig 1) mostra a evolucéo cristalina
do GmV. O padrdo mostra claramente a presenca
da fase Fm3m altamente cristalina do VN. Os
parametros de rede calculados e experimentais
mostraram excelente concordancia.
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Figura 1. Difratogramas de raios-x da

decomposicdo do GmV em relacdo ao aumento da
temperatura.
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O possivel mecanismo da cristalizacdo do VN,
investigado por DFT, mostra que a conversdo no
estado sélido ocorre através de varias etapas em
funcdo do aumento da temperatura. Primeiramente,
ocorre a formacdo de espécies reativas (VO, e
C.N,) e, em seguida, ocorre a formagéo de oxinitreto
de vanadio (VO,Ny.,).
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Figura 2. Energias de formagao calculadas para os
modelos de oxinitreto de vanadio.

Com o aumento da temperatura, os atomos de
oxigénio sao liberados. A Figura 2 mostra as
energias de formacao das espécies em funcdo da
temperatura.

Conclusodes

O presente trabalho mostra que a rota de sintese
proposta para o preparo de VN é efetiva e
relativamente simples, bem como pode ser
extensivel a outros metais de transicdo. Também
demonstra por calculos teéricos uma interessante
transformacao no estado sélido.
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