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PG152

Producao de H2 verde a partir da dissociacao fotocatalitica da
agua utilizando a heterojuncio p — n SrTiO3/NiOGNi(OH)2

CENTURION, Higor Andrade; GONCALVES, Renato Vitalino; RABELO, Lucas Gabriel

higorcenturion@usp.br

A utilizacdo de combustiveis fésseis como principal matriz energética pode estar associada a uma série de
desbalancos ambientais. Deste modo, buscas por fontes renovaveis e livres de emissdo de CO2, apontam o
hidrogénio verde como uma promissora alternativa aos combustiveis de base féssil. (1) Nesta perspectiva,
o SrTiO3 vem recebendo grande destaque como fotocatalizador em reacdes de dissociacdo fotocatalitica
da agua, contudo, certas limitagdes intrinsecas deste material semicondutor, como largo bandgap éptico
(~ 3,2 ev), baixa separacio de cargas e altas taxas de recombinacio de elétrons e buracos fotogerados,
minimizam seu potencial fotocatalitico. (2) De modo a suprimir as limitacdes supracitadas, utilizou-se
de molibdénio como dopante, buscando deslocar a absorcio 6ptica deste fotocatalizador para a regido do
visivel, e deposicdo via pulverizagdo catédica de nanoparticulas de niquel como cocatalizador, formando
uma heterojuncdo p — n, resultando em um ganho fotocatalitido, para evolu¢do de H2, em mais de 30
vezes, sob irradiacio AM 1.5G ou mesmo atividade fotocatalitica sob apenas irradiacdo de luz visivel
(> 400nm). Nesta perspectiva, além de maximizar a atividade fotocatalitica do SrTiO3, este trabalho
visa elucidar os mecanismos que levam a este excepcional ganho fotocatalitico. Simula¢es por DFT,
apontam para a formac3o de niveis eletrénicos intermediarios proximos a banda de valéncia, associados a
insercdo do Mo como dopante, ao qual é possivel atribuir a atividade fotocatalitica sob luz visivel. Quanto
ao uso de niquel como cocatalizador, resultados de XPS apontam para a formacdo de uma estrutura
NiO/Ni(OH)2, o que juntamente com resultados de Mott-Schottky e UV-Vis, possibilitou a realizagdo
de simulacdes de dobramentos de bandas. A anélise do alinhamento de bandas indica que a estrutura
resultante se trata de uma heterojun¢do do tipo Il, no qual ocorre a formagdo de um campo elétrico
interno, responsavel por conduzir os buracos fotogerados para a estrutura de NiO, propiciando assim
uma melhor separacdo de cargas e consequentemente, reducdo nas taxas de recombinacdo de elétrons
e buracos, confirmada por analises de fotoluminescéncia. Os resultados obtidos, contribuem fortemente
para a compreensdo dos mecanismos de dissociacdo fotocatalitica da agua utilizando o SrTiO3 dopado
com Mo e decorado com nanoparticulas de niquel.

Palavras-chave: SrTiO3. H2 verde. Dissociacdo fotocatalitica.
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