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IC9
A implementação do AFORS-HET na simulação de diagramas
de bandas de heterojunções de semicondutores nanoestrutu-
rados aplicados na fotocatálise da água para geração de H2

ZAMPAULO, L. G. T.1; GONÇALVES, R. V.2

lg.zam@usp.br

1Escola de Engenharia de São Carlos - USP
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A busca por fontes de energia renováveis nos dias atuais cresceu freneticamente e uma das opções
encontradas foi o processo de fotodissociação da molécula da água, o qual utiliza da energia solar para,
a partir da água, gerar hidrogênio, que é uma energia limpa, estocável e abundante disponível no mundo.
(1) Deste modo, visando realizar o processo de fotocatálise da água de maneira mais eficiente possível,
foi estudado uma forma de implementar e simular as estruturas de bandas de materiais semicondutores
para facilitar seu estudo e entender melhor os movimentos e fenômenos eletrônicos presentes na estrutura
e capazes de serem identificados nos diagramas de bandas, que influenciam a eficiência do processo de
fotocatálise. A implementação ocorreu no software AFORS-HET (2) e se deu primeiramente com o
estudo das funções do software, por meio da leitura do manual do software e livro (3), verificando suas
capacidades e limitações. Posteriormente, a fim de verificar na prática o progresso no entendimento do
que o AFORS-HET é capaz de simular, foi realizado reproduções de diagramas de bandas já presentes
na literatura, sejam eles relacionados à aplicações na fotocatálise ou não, visto que o objetivo aqui era
apenas conhecer a ferramenta. Por fim, foi iniciada a simulação e estudo do diagrama de bandas da
estrutura BiVO4/CuWO4 a fim de correlacionar os resultados simulados com o da fotocatálise da água,
desta mesma estrutura, tornando possível verificar um provável aumento na eficiência do processo.

Palavras-chave: AFORS HET. Diagrama de bandas. Fotossíntese artificial.
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