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Objetivos

Mudancas climéticas causadas por atividades
antropicas como a emissdo de CO: para a
atmosfera é um desafio que requer ndo s6 a
diminuicdo dos gases emitidos como também
maneiras para a reversibilidade de seus
efeitos!tl. Para a solucdo destes problemas
materiais como dicalcogenetos de metais de
transicdo chamam atencdo por suas diversas
aplicacdes, principalmente como catalisadores
para a reducdo de CO: [23l. O presente trabalho
tem como objetivo investigar as propriedades
eletrnicas e estruturais de nanoflocos de WSz,
além de desenvolver um melhor entendimento
da molécula de CO: e o efeito dopante do ferro
nestes sistemas.

Métodos e Procedimentos

Foram realizados calculos de estrutura
eletrbnica utilizando o pacote computacional
FHI-aims, baseado na Teoria do Funcional da
Densidade (DFT). Para isso, foram utilizados o
funcional de troca e correlacdo Perdew-Burke-
Ernzerhof (PBE) e o conjunto minimo de fungfes
de base light-tier 2 (terminologia do FHI-aims).
As estruturas estequiométricas foram geradas
com o protocolo tree-growth (TG) combinado
com o algoritmo modificado da distancia similar
euclidiana (ESD).

Resultados

Para o estudo da molécula de CO2, foram
realizadas a construgcdo de um diagrama de
orbitais moleculares e analise da densidade dos
estados projetados. O valor obtido para a
diferenca entre os orbitais HOMO e LUMO da
molécula foi de 8,60 eV, com o estado HOMO
apresentando contribuicdo do orbital p do

oxigénio e o LUMO contribuigdo dos orbitais p
do oxigénio e carbono. No nanofloco de (W S2)1s,
a configuracdo de minima energia obtida possui
a conformagdo estrutural 1T (octaedro
distorcido), o que é esperado para esse tipo de
sistemal’l. J4 para os estudos de nanoflocos
dopados com atomos de Fe, buscou-se um
mapeamento dos possiveis sitios de interagéo,
calculando as energias de interacdo entre Fe e
(WS2)1s em sitios dos tipos Bridge, Hollow ou
Top nas bordas ou no centro da superficie do
nanofloco.

Conclusoes

A estrutura (WS2)1e de menor energia obtida
possui cerca de 0,9 eV a menos que o segundo
isbmero de menor energia. Além disso, a maior
contribuicdo energética no estado HOMO é
devido aos orbitais d do Tungsténio e p do
Enxofre. Em sistemas dopados com Fe, pode-
se observar uma tendéncia de estabilidade para
sitios do tipo Hollow e Bridge, com maior
estabilidade para Hollow.
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