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Introducao |

ZnO apresenta uma ampla aplicacdo’. , que justifica
o interesse no entendimento das suas propriedades
fisicas e quimicas. Em particular o estudo das
superficies apolar, (1010), e polares, (0001) e
(0001). O entendimento das propriedades destas
superficies podera ser Util para o conhecimento de
reacOes cataliticas que ocorrem em superficie de
Zn0. Mas, ainda é importante o uso de dopantes em
superficies deste 6xido. Comumente é utilizado
como catalisador industrial 2para a sintese do
metanol, o catalisador ZnO/Cu”. Entretanto, existem
divergéncias na literatura sobre a partida através da
mistura CO/H, e CO»/H,’.

Assim estudos tedricos foram realizados para
contribuir com o entendimento da importancia do
cobre na sintese do metanol em superficie de ZnO.
Foi utilizada o nivel RHF/3-21G com pontos de
carga, para diminuir o efeito de nimero de ligacdes
das bordas, num modelo de (ZnO)sz. O estudo foi
realizado na superficie polar do ZnO.

Resultados e Discussao |

Para um bom rendimento, a sintese do methanol
com o catalisador de ZnO, ocorre em condicdes
bastante severas: 573-673K e 150-200 atm.
Entretanto, a sintese com Cu/ZnO ocorre a 473-
523K e 50-100 atm. A energia de ativacdo é de
somente 18 kcal/mol (Cu/ZnO) comparado com 30
kcal/mol em ZnO.
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Passos da reagdo

Figura 1. Etapas da reagédo de sintese de metanol
em ZnO/Cu.
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As etapas que apresentaram maior energia foram a
“c” e “f”, que aparecem na Figura 1, para formila e
metanoila. Praticamente ndo apresentam qualquer
variagcdo na carga da espécie adsorvida. Estas
espécies sdo os primeiros intermediarios propostos
na literatura®. A protonagdo da espécie HCO é a
mais estavel, também em concordancia com o
mecanismo proposto na literatura®.

Tabela 1 — Propriedades dos estados inicial, final e
intermediarios da formagao de metanol.

Gap Pl (eV) Q(Zn)
Estrutura (HOMO-
LUMO) eV

a 3,91 6,68 0,81
b 3,41 6,41 0,81
c 4,65 6,95 081
e 3,31 6,10 0,79
f 1,21 5,44 0,79

Conclusoes |

Resultados RHF/3-21G com pontos de carga,
apresentam concordancia com os intermediarios
propostos na literatura.
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