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Resumo: Observando o quadro energético global atual, existem varias evidéncias de que
este encontra-se em processo de transformacdo. Com o crescimento da demanda
energética, se torna preocupante a utilizacdo majoritaria de combustiveis de origem féssil.
Desta forma, tem-se buscado a implementacédo de fontes alternativas limpas e que sejam
economicamente viaveis. Um forte candidato a este papel é o hidrogénio molecular, por
ser renovavel, sustentavel e apresentar menor impacto ambiental[2]. Um dos métodos
para a producdo de H. é o processo chamado chemical looping combustion[1]. Este é
caracterizado por duas rea¢des quimicas paralelas e fisicamente separadas, sendo uma de
oxidacdo de um catalisador 6xido metalico: 12FeO + 4H,0 = 4Fe304 + 4H>; e outra de
oxidagéo de um composto hidrogenado orgénico: CH4 + 4Fe304 = CO2 + 2H,0 + 12FeO.
Somadas, as duas equagdes resultam em: CHs + 2H20 = CO> + 4H>. A produgdo em duas
etapas separadas € a grande vantagem desse processo, pois evita a necessidade de
subsequentes estagios de purificacdo e remoc¢do de subprodutos. Alguns catalisadores
diferentes podem ser utilizados, sendo que os constituidos a base de Fe sdo
comparativamente baratos, disponiveis em grandes quantidades e sdo pouco agressivos
ao meio ambiente. No presente trabalho, tem-se interesse particular no processo oxidativo
do catalisador, devido a questfes, a nivel molecular, ainda em aberto na literatura[3].
Estdo sendo simulados mecanismos de transferéncia de oxigénio da agua para duas
superficies (111) da wustita, contendo terminacgdes de O e Fe. O formalismo empregado
é a DFT+U, utilizando condigdes periddicas de contorno, como implementado no pacote
computacional VASP. Tem-se, como objetivo inicial, o estudo topoldgico da adsor¢édo
molecular da 4gua na superficie, bem como suas decorrentes barreiras energéticas para a
obtencdo do produto oxidado, segundo calculos empregando a metodologia Nudged
Elastic Band (NEB).
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