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Introducao |

Maghemita (y-Fe,O3) é um mineral de forte carater
magnético, que apresenta uma estrutura espinélio
inverso. Este material € utilizado em vérias areas,
incluindo a catalise." Suas propriedades fisicas e
quimicas podem ser ajustadas mediante alteragcéo
dos fons metdlicos inseridos na rede cristalina.?
Neste sentido, a dopagem com cobre (Cu) se
mostrou promissora para catalisadores de reacfes
de degradacdo de compostos organicos em reacdes
do tipo Fenton Heterogéneo.’

Tendo em vista a importancia desse mineral para
catalise, o objetivo deste trabalho € o estudo das
propriedades estruturais e eletrdnicas da maghemita
dopada com cobre. Para isto, serdo aplicadas
técnicas experimentais, como Difracdo de Raios-X
(DRX), além de calculos computacionais em
condi¢cdes periddicas utilizando o método DFT.

Resultados e Discussao |

O material FeCu300 foi preparado pelo método dos
precursores poliméricos a 300 °C.* Os célculos
tedricos foram realizados em condi¢des periodicas
com o método DFT utilizando o funcional PBE e
funcdo de base TZP no programa BAND. As
superficies da maghemita pura e da maghemita
dopada foram otimizadas no intuito de analisar a
influéncia da substituicdo isomorfica do Cu na
barreira de ativagao.

Por DRX, a predominancia da fase (Cu-y-Fe,05) foi
observada através da caracterizagdo pelos planos
(311), (220) e (440). O parametro de rede a= 8.33
também confirma a presenca da fase maghemita.
De acordo com os resultados teoricos, uma
diminuicdo de 2,45 eV foi observada no band gap da
maghemita apds a dopagem . Este comportamento
sugere que o novo material pode ser ativado com
radiacbes de comprimentos de ondas maiores, 0
que favorece a transferéncia eletrbnica e,
consequentemente, promove um aumento da
atividade fotocatalitica.
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A analise por espectroscopia de absorcao de raios X
proxima a borda (XANES) indica a presenca de ions
ferro (Fe) em estado de oxidacdo Fe”". Isto pode ter
ocorrido devido a dopagem com ions Cu, uma vez
que na maghemita pura sdo encontradas apenas
espécies Fe™".

Por meio dos mapas das superficies (Figura 2)
podemos observar que o Cu realmente promove
modificacdo na superficie, criando regides mais
positivas. Isto pode favorecer processos Fenton, uma
vez que o Cu catalisa reacfes de decomposicdo de
H,O, gerando radicais OH.

Ainda a partir do estudo das densidades de cargas,
foi possivel constatar que houve uma diminuigdo nos
valores das cargas dos &tomos de Fe apés a
dopagem, o que corrobora com dados obtidos por
XANES.

Figura 2. Densidade de cargas dos atomos na
maghemita pura (Figura a) e dopada com Cu
(Figura b).

Conclusoes

A Cu-y-Fe,O3; foi sintetizada com sucesso,
permitindo andlise satisfatéria de DRX. Os célculos
teéricos apontaram que a superficie modificada é
promissora tanto para aplicacdo fotocatalitica quanto
para reacdo Fenton Heterogénea.
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