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Objetivos 

A retirada e transformação do CO2 atmosférico 
para novos materiais é uma possível solução 
para as mudanças climáticas causadas por 
ações antropogênicas, visto que apenas 
interromper a emissão implica em uma demora 
de vários anos para que se estabilize o 
equilibrio de seu ciclo natural.[1] Dicalcogenetos 
de metais de transição bidimensionais (DMTs 
2D) são materiais utilizados em várias 
aplicações e possíveis candidatos para a 
redução de CO2, permitindo uma rota artificial 
para o ciclo do carbono e armazenamento de 
energia ao mesmo tempo.[2] Essa gama de 
aplicações é devido às diferentes propriedades 
que esse material pode apresentar por meio do 
controle de suas características eletrônicas e 
estruturais.[3,4] 

Métodos e Procedimentos 

Cálculos eletrônicos e estruturais foram 
realizados utilizando o pacote computacional 
FHI-aims, baseado na teoria do funcional da 
densidade (DFT). Para isso foram utilizados o 
funcional de troca e correlação PBE e conjunto 
de funções mínimas light-tier 2 (terminologia do 
próprio FHI-aims). A estruturas 
estequiométricas utilizadas foram geradas por 
meio do protocolo tree-growth (TG) combinado 
com o algoritmo modificado das distâncias 
euclidianas similares (ESD). 
  

Resultados 

A estabilização do nanofloco de (WS2)16 se dá 
em sua configuração 1T’ (frente às fases 2H e 
1T) devido principalmente ao seu tamanho, 
onde há uma maior contribuição da energia de 

borda, além do mecanismo de distorção de 
Peierls observado. Os átomos de ferro são 
adsorvidos na região da borda com 
coordenação bridge, topW e hollow, sendo essa 
última a representação das estruturas de mais 
baixas energias. A adsorção do Fe contribui 
para uma diminuição (controle) no HOMO-
LUMO gap da estrutura e para o surgimento da 
contribuição do orbital d do ferro nos orbitais de 
fronteira, informação importante para a 
investigação da ligação do CO2 sob os 
sistemas. Além disso, como se trata de um 
nanofloco e não de uma monocamada os 
átomos de tungstênio não se encontram 
expostos, com exceção dos átomos na borda 
de menor coordenação, local onde o CO2 foi 
ativado, nas estruturas contendo ou não átomo 
de Fe adsorvido. 

Conclusões 

A molécula de CO2 é ativada em sistemas 
(WS2)16 e Fe/(WS2)16 em altas energias totais 
relativas, com exceção do nanofloco com Fe 
adsorvido com 0,16 eV, onde a molécula de 
CO2 é ativada em sua configuração de mais 
baixa energia. 
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