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Objetivos

A aplicacdo de hétero-catalisadores depende
da interacdo metal-suporte e da exploragédo de
todos os sitios de adsorcao nao equivalentes,
gue ainda é um desafio. Assim, o estudo das
propriedades fisico-quimicas da interagéo entre
Ni4 e ZrO2n através do processo de adsorcao,
variando a férmula unitéria, n=1-5, &
necessaria.

Métodos e Procedimentos

Nesta perspectiva, calculos de primeiro
principio baseados na Teoria do Funcional da
Densidade (DFT) foram realizados no qual o
funcional de troca e correlagdo proposto foi
desenvolvido por Perdew-Burke-Ernzerhof
(PBE-GGA), como implementado no pacote
FHI-amis!. Afim de cobrir a maior parte dos
sitios de adsorcdo dos Clusters conforme n
aumenta, foi utilizado o algoritimo TGA (Tree
Growth Approach) desenvolvido pelo grupo.
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Figura 1: Propriedades estruturais das estruturas
Nia/(Zr20)n, n=1-5.

Figura 2: Propriedades eletrbnicas das estruturas
Nia/(Zr20)n, N=1-5.

Conclusoes

Das propriedades eletrbnicas e geométricas
determinadas pode-se concluir que ha uma
tendéncia das estruturas Ni, (ZrO2)n, n=1-15, e
Ni/(ZrO2)n, n=1-5, em conformac¢bes mais
compactas, com maior namero de
coordenacdo. A energia de adsor¢do caminha
inversamente ao GAP do catalisador, assim
como a distancia entre metal e suporte. O sitio
de adsorcdo € unicamente nos oxigénios do
suporte. A natureza das interacBes entre Ni4 e
(ZrO2)n, n=1-5, ainda sé@o apresentam padréo,
entretanto os sitios de adsorcdo de possiveis
para moléculas, como CH4, em reacgles €
majoritariamente no Cluster Ni4, suportado pelo
carater d Unico de 4&tomos de Ni ha composi¢céo
do LUMO.
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