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Introducao Resultados

As zedlitas sao cristais microporosos de aluminossilicatos, cuja carga
negativa é contrabalanceada por cations mdveis. Os microporos possuem
grande area de contato e alta capacidade adsortiva, que pode ser
explorada em diferentes aplicacoes, incluindo o armazenamento de gases.

O desenvolvimento recente de meétodos computacionais eficientes
criou uma poderosas ferramentas que possibilitam a modelagem dos
sistemas adsortivos em escala molecular, bem como o computo de
parametros termodinamicos relevantes.
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Objetivos
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- Dinamica Molecular: Solu¢ao das equacoes do movimento para cada C 05 . 0o
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-  LAMMPS: Software de simulacao em codigo aberto e distribuicao livre Q- 035 . * 035

- Forg:as intermoleculares: Lennard-Jones e Coulomb - 04 L 0.4

- PACKLAMMPS: Formagao da caixa de simulagao, otimizacao PACKMOL 200 300 400 500 600 700 800

- Integragoes canonicas: Temperatura constante no sistema Temperatura (K)

M odelo Figura 7: Energias potenciais (calores de adsor¢ao) das moléculas de hidrogénio

Conclusoes

O modelo simulado mostrou-se valido para o computo de grandezas
termodinamicas no sistema adsortivo. O comportamento esperado de
estabilizacao dos cations foi observado, bem como do aprisionamento de
hidrogénio na sodalita.

- Zeolita: Faujasita, matriz rigida
- Acidez: Modelo do atomo “T”

- Cations de Compensacao: Na+
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- Adsorbatos: Hidrogénio

- C. de contorno periodicas

Figura 3: Célula unitaria de faujasita modelada adsorbatos a partir de ajustes no




