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Introducao |

O NO, é uma mistura gasosa contendo 95%
de NO e 5% de NO,, liberada pela combustéo
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 oOxido 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, utilizando célculos tedricos.

Resultados e Discussao

Os modelos em estudo foram criados
baseando-se em superficies geradas a partir da
estrutura cristalografica do In,O3 e do In,O3 dopada
com Galio, obtidas no banco de dados de estruturas
inorganicas ICSDJ[2]. |

Figura 1: Célula unitaria de In,0s.

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,07H,;Ti33046(H-0)17; segundo a reagéo
abaixo:

4NO + C3Hg +5/20, —» 4N, +3CO,+3H,0

Foram realizados célculos de otimizacdo das
geometrias para a reacao de adsorcao do propeno
sobre a superficie do In,O3;, bem como para a
estrutura de In,O; dopada com Galio, visando
analisar o efeito do dopante na estrutura.
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Estruturas Energias de adsor¢éo

IN,03 -30.28589 KJ/mol

In,O3 dopada com Galio | -7.22384 KJ/mol

Tabela 1.Comparacéo entre a energia de adsorgéo
do propeno na superficie 3x4x1 In,Os, 3x4x1 In,O4
dopada co Gélio.

Verificamos que a energia de adsorcdo do
propeno na superficie dopada com Galio foi maior
que na superficie sem dopante. Dessa forma temos
que o gélio ndo é um bom dopante, ja que a fungéo
do dopante é minimizar a energia de adsorgéo.

Daremos continuidade aos célculos para a
adsorcdo do propeno na superficie de In203, porém
variando as condi¢des de trabalho (temperatura) de
modo a melhorar a energia de adsor¢cdo, pois a
superficie mostrou-se um candidato favoravel para a
reacdo de reducdo do NOx em Ns.

Conclusodes

Ao adicionarmos o0 propeno, conseguimos
um resultado aceitavel para a energia de adsorcao,
quando baseado com os valores do artigo de Jug e
colaboradores, porém, daremos continuidade para
os caélculos variando alguns parametros, com o
intuito de melhorar a energia de adsorcéo.

Ainda ndo podemos falar sobre a eficiéncia
da reacdo na superficie, pois, ndo foi possivel
concluir a reacéo.
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