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Introducdo: As baterias recarregaveis sao estudadas desde 1859 e sdo baseadas na
capacidade de um metal oxidar e reduzir, de forma reversivel, sendo um processo
dependente de um catodo e um &nodo. O interesse deste trabalho € estudar a reacdo que
ocorre apenas no catodo, o material escolhido foi o azul da prussia (PB), que em 1978
descobriu-se sua capacidade de oxidar e reduzir por meio dos &omos de ferro em
estados de oxidacdo (1) e (111) e, desde entdo, trabalhos sdo desenvolvidos a partir do
mesmo [1]. O PB possui formula geral Fe'';JFe'(CN)s]s e sua estrutura estd
representada na Fig. 1.

/ Sitios octaédricos

Nos  sub-cubos  pretende-se
incluir atomos de sddio. Baterias
baseadas nesse metal sdo
amplamente  utilizadas em
energia renovavel, tais como
edlica e solar [2]. O objetivo
deste trabalho é modelar a parte
catddica da bateria de forma a
descrever eletronicamente e
estruturalmente a reagdo que
ocorre na mesma.

Sitios cubicos
Fig. 1: Estrutura cubica primitiva do PB com 0s
respectivos sitios octaédricos e sub-cubos. [3]

Utilizou-se o software Quantum Espresso para calculos de otimizacdo de geometria,
analise vibracional e densidades de estados (DOS), aplicando o método DFT / ondas
planas com o funcional PBE.

Resultados e Discussdo: A estrutura inicial considerada foi retirada do COD, e a partir
da mesma realizou-se os testes para a determinacdo da melhor malha de pontos K e
melhor energia de corte nas ondas planas. Ambos os graficos estdo apresentados na Fig.
2 e percebe-se que a malha de pontos K 2x2x2 possui uma diferenca de energia em
relacdo a malha 4x4x4 préxima de 1 mRy e, portanto, pode ser utilizada. Analisando a
energia de corte, a diferenca de 1 mRy foi obtida quando usado 60 Ry na energia de
corte. Assim os parametros de calculos adotados foram: malha de pontos K 2x2x2 e
energia de corte 60 Ry nas ondas planas.

Utilizando essas condicGes, os parametros de rede e a geometria do solido foram
otimizados e o DOS calculado (Fig. 3).
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Como pode-se observar na Fig. 3, h& um comportamento de um material condutor, no
entanto de acordo com a literatura o azul da prussia € um semicondutor com band gap
de 1,75eV [4] o que é possivel afirmar que a metodologia utilizada ndo descreve o

adequadamente esse gap de energia.
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Fig. 2: Gréafico a) de malha de pontos K; b) de energia de corte
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Fig. 3: Gréfico de densidade de estados referente
ao azul da prussia
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Na tentativa de resolver este problema, novos
modelos, considerando moléculas de agua
completando o sitio de coordenagdo de
atomos de ferro estdo sendo tentados e 0s
resultados serdo  apresentados. Como
perspectivas futuras, espera-se que 0 Novo
modelo adotado seja condizente a um
semicondutor para que com tais resultados
seja possivel iniciar a inclusdo do atomo de
sodio na estrutura de interesse e
posteriormente realizar o estudo da reacao
catddica.
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