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Introducao |

O NO, é uma mistura gasosa contendo 95%
de NO e 5% de NO,, liberada pela combustdo
nos automoveis, que reage na atmosfera, sendo um
dos precursores da chuva &cida, da formacédo de
neblinas, do aquecimento global e do
enfraquecimento da camada de ozénio.

Temos como objetivo o estudo de um
material cerdmico, baseado num Oxido metalico,
utilizado em um dispositivo chamado conversor
catalitico que € acoplado no cano de escape dos
automoéveis. Esse conversor tem como funcdo
reduzir o NO, para N, visando solucionar problemas
ambientais. Essa reacdo é realizada por meio de
catalise heterogénea, onde teremos a representacao
de um solido e um gés, utilizando célculos tedricos.

Resultados e Discussao

Os modelos em estudo foram criados
baseando-se em superficies geradas a partir da
estrutura cristalografica do Fe,O3; e do ZrO, obtidas

no banco de dados de estruturas inorganicas
ICSD[2].
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Figura 1: Célula unitaria (a) da estrutura do ICSD No
88148 do Fe,03 e (b) No 157617 do ZrO,.

Iniciamos 0 mecanismos proposto para
reacdo de reducdo do NOx para N, como mostrado
no artigo de Jug e colaboradores[5] que emprega o
agregado V,0,H,;Ti33046(H-0)17; segundo a reacgéo
abaixo:

4NO + 4NH; + O, — 4N, + 6H,0

Foram realizados calculos de otimizacao
das geometrias para a rea¢gdo de adsorcdo do NH;
sobre a superficie Fe,Os; no plano (001) e ZrO; no
plano (100).
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Na Tabela 1, vemos os valores de energia
de adsorcao do NH; para os sistemas estudados em
comparacao com o agregado V,0,H,Tiz30es(H-0)17.

Estruturas Energias de adsor¢éo
Fe,O3 - 121 KJ/mol
ZrO2 -217,2 KJ/mol
V,07H,4Tiz3066(H20)17 |-128,65 KJ/mol

Tabela 1. Comparacao entre a energia de adsorcdo
do NH; na superficie 3x3x1 Fe203, 1x4x3 ZrO, e no
agregado V,07H4Ti33066(H20)17

Podemos observar que 0 nosso resultado
para superficie Fe,O3 é consistente por ser muito
préximo do resultado da literatura cientifica, além de
possuir a mesma ordem de grandeza. Para a
superficie ZrO, temos um resultado menor de
energia de adsorcdo, que nos mostra que a
superficie € mais estavel do que a do modelo
proposto por Jug e colaboradores[5], assim, esta
superficie apresenta-se como um bom candidato
para o estudo da reacéo.

Conclusodes

A superficie de Fe,O3; estudada apresenta
resultados comparaveis com outros modelos da
literatura para a adsorcdo de NHs. Ja a superficie
ZrO, fornece uma energia menor, mostrando-se
mais estavel e com isso é considerada um bom
candidato para o estudo da reacao proposta.

Isto nos indica que as superficies sao
favoraveis para prosseguirmos com as préximas
etapas da reacdo de reducdo de NOx com N..
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