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Aplicacoes da Quimica Computacional na
Catdlise Heterogénea: uma Revisao

Applications of Computational Chemistry in Heterogeneous Catalysis: A Review
Mateus A. Goncalves

A catélise heterogénea desempenha um papel essencial em diversos processos industriais,
incluindo a sintese de produtos quimicos, a conversao de energia e a remediacdo ambiental.
No entanto, a complexidade dos fendmenos envolvidos nesses processos exige ferramentas
avangadas para sua compreensao e otimizacao. A quimica computacional tem se consolidado
como uma abordagem essencial para investigar mecanismos cataliticos, prever a reatividade
de novos materiais e otimizar processos cataliticos, reduzindo custos experimentais e
acelerando a descoberta de novos catalisadores. Neste artigo, sdo abordadas as principais
técnicas computacionais aplicadas a catalise heterogénea, incluindo a Teoria do Funcional da
Densidade (DFT), simulagdes de dindmica molecular, modelagem multiescala e inteligéncia
artificial. Sdo discutidos aspectos teoricos e praticos dessas metodologias, além de suas
limitagoes e desafios. Exemplos concretos de aplicagdes sdo apresentados, abrangendo
desde a otimizagdo de catalisadores metalicos para reagdes de hidrogenagdo e oxidacdo
até o desenvolvimento de materiais inovadores para conversdo de biomassa e catalise em
materiais bidimensionais. Adicionalmente, o artigo destaca tendéncias emergentes na area,
como o uso crescente de aprendizado de maquina para prever propriedades cataliticas e
acelerar a triagem de novos materiais. Por fim, enfatiza-se o papel crucial da integracdo entre
abordagens teoricas e experimentais na evolugdo do conhecimento sobre catalise heterogénea
e no desenvolvimento de tecnologias mais eficientes e sustentaveis.
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Heterogeneous catalysis plays an essential role in several industrial processes, including
chemical synthesis, energy conversion, and environmental remediation. However, the
complexity of the phenomena involved in these processes requires advanced tools for
their understanding and optimization. Computational chemistry has established itself as an
essential approach for investigating catalytic mechanisms, predicting the reactivity of new
materials, and optimizing catalytic processes, reducing experimental costs and accelerating the
discovery of new catalysts. This article addresses the main computational techniques applied
to heterogeneous catalysis, including Density Functional Theory (DFT), molecular dynamics
simulations, multiscale modeling, and artificial intelligence. Theoretical and practical aspects
of these methodologies are discussed, as well as their limitations and challenges. Concrete
examples of applications are presented, ranging from the optimization of metal catalysts for
hydrogenation and oxidation reactions to the development of innovative materials for biomass
conversion and catalysis in two-dimensional materials. Additionally, the article highlights
emerging trends in the field, such as the growing use of machine learning to predict catalytic
properties and accelerate the screening of new materials. Finally, it emphasizes the crucial
role of integrating theoretical and experimental approaches in advancing knowledge about
heterogeneous catalysis and developing more efficient and sustainable technologies.
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Introducéo

A catélise heterogénea ¢ um dos pilares fundamentais
da indastria quimica moderna, desempenhando um
papel essencial na produgdo de combustiveis, produtos
farmacéuticos e quimicos de alta importancia econdmica.
A eficiéncia de processos cataliticos impacta diretamente a
sustentabilidade e a viabilidade econdmica das industrias,
tornando crucial a busca por catalisadores mais seletivos
e eficientes. No entanto, a complexidade dos mecanismos
cataliticos e das interagdes entre reagentes e superficies
cataliticas torna desafiador o desenvolvimento de novos
materiais e processos otimizados. O avango das técnicas
de caracterizagdo, como a espectroscopia € a microscopia
de alta resolugdo, tem possibilitado uma compreensdo
mais aprofundada das estruturas ativas dos catalisadores e
das dinamicas de reag@o. Isso, por sua vez, contribui para
a engenharia de novos catalisadores com propriedades
aprimoradas, como maior estabilidade, resisténcia a
desativagdo e maior seletividade para produtos desejados.
Além disso,
também estd fortemente ligada a busca por alternativas
sustentaveis, como o uso de fontes renovaveis de energia
e a minimizagdo da geracdo de subprodutos toxicos,
alinhando-se as exigéncias de processos industriais mais
ecologicos e eficientes.!?

Nos ultimos anos, a quimica computacional emergiu
como uma ferramenta poderosa para elucidar mecanismos
de reagdo, prever propriedades cataliticas e guiar o design
racional de novos catalisadores. Métodos como a Teoria do
FuncionaldaDensidade (DFT)permitemaanalisedetalhada
das propriedades eletronicas de superficies cataliticas,
enquanto simulag¢des de dindmica molecular e modelagem
multiescala possibilitam a compreensdo de fendmenos em
diferentes escalas de tempo e espago. A combinagio dessas
abordagens oferece uma visao mais holistica dos processos
cataliticos, permitindo a identificacdo de intermedidrios
reacionais e a determinacdo das energias de ativacao, o
que ¢ crucial para a otimizac¢do de reacgdes industriais.
Além disso, a quimica computacional tem se mostrado
fundamental no desenvolvimento de catalisadores

a pesquisa em catalise heterogénea
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mais eficientes e sustentdveis, ao permitir a previsao
do comportamento de novos materiais antes mesmo de
sua sintese experimental. A integragdo de algoritmos de
aprendizado de maquina também tem ampliado o potencial
da quimica computacional, acelerando a descoberta de
novos catalisadores ao prever rapidamente as propriedades
e atividades cataliticas de materiais em grande escala. Essa
abordagem integrada ndo sé acelera o desenvolvimento de
novos materiais, mas também torna possivel uma analise
mais precisa e econdmica, reduzindo a necessidade de
experimentos dispendiosos e demorados.**

Além das abordagens baseadas na mecénica quantica e
na dinamica molecular, o uso de inteligéncia artificial tem se
tornado cada vez mais relevante na quimica computacional
aplicada a catalise. Modelos de aprendizado de maquina
podem acelerar a identificagdo de novos catalisadores,
prever tendéncias de reatividade e reduzir significativamente
o tempo e os custos associados a experimentos laboratoriais,
permitindo a analise de grandes volumes de dados e a
identificagdo de padrdes complexos que seriam dificeis
de discernir manualmente. Essa combinac¢do de técnicas
avangadas tem o potencial de transformar a pesquisa em
catalise, tornando-a mais eficiente e direcionada.>®’

Este artigo tem como objetivo revisar os avangos
recentes na aplicagdo da quimica computacional a catalise
heterogénea, abordando as principais metodologias
empregadas e discutindo casos praticos que demonstram a
eficacia dessas abordagens. Serdo exploradas as limitagdes ¢
desafios da modelagem computacional na catalise, bem como
as perspectivas futuras para a area, incluindo o impacto da
integragdo entre modelagem tedrica e experimentacdo para
o desenvolvimento de novas tecnologias cataliticas mais
eficientes e sustentaveis.

Métodos Computacionais na

Catdlise Heterogénea

TEORIA DO FUNCIONAL DA DENSIDADE (DFT)

A Teoria do Funcional da Densidade (DFT) ¢
amplamente utilizada para calcular propriedades
eletronicas de superficies cataliticas, prever a estabilidade
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de intermediarios de reagdo ¢ mapear caminhos reacionais.
Diferentes funcionais e bases de calculo podem ser
empregados para melhorar a precisdo dos resultados.
Avangosrecentes na DFT incluem corregdes para interagdes
de van der Waals, métodos hibridos e modelagem de estados
excitados. A DFT (Teoria do Funcional da Densidade)
surgiu como uma alternativa aos métodos tradicionais
ab initio e semi-empiricos no estudo das propriedades do
estado fundamental de sistemas moleculares. Sua principal
vantagem em relacdo aos métodos ab initio classicos,
como o Hartree-Fock ou pds-Hartree-Fock, esta na maior
rapidez computacional e no menor consumo de memoria. A
energia total do sistema no método DFT ¢ obtida por meio
da resolucdo da equagdo de Schrddinger independente
do tempo, que permite determinar a estrutura do estado
fundamental de um sistema com multiplos elétrons e
nucleos.® A Equagédo 1 apresenta, de forma simplificada,
a equacdo de Schrodinger.

Hp=E¢ (M

A resolugdo exata da equacdo de Schrodinger
apresenta um nivel de complexidade extremamente
elevado, com solugdo analitica disponivel apenas para
o atomo de hidrogénio. Para sistemas mais complexos,
como os compostos envolvendo multiplos atomos, sdo
necessarias aproximagodes que possibilitem o uso pratico
do método. Tais aproximagdes incluem a utilizagdo de
métodos perturbativos, como o Hartree-Fock, ou ainda a
adogdo de aproximagdes numéricas, como os funcionais
da densidade no caso da DFT. Essas estratégias sdo
essenciais para tornar a resolugdo viavel e eficiente em
sistemas moleculares maiores e mais complexos. Além
disso, o uso de aproximagdes permite uma redugdo
significativa no custo computacional, o que torna possivel
estudar sistemas de grande escala, como complexos
de coordenéncia
interagindo. No entanto, as escolhas das aproximacdes
devem ser feitas com cautela, pois podem afetar a precisdo
dos resultados, sendo, portanto, necessario um equilibrio
entre eficiéncia computacional e fidelidade a solugdo
real do sistema.'® Com isso em mente, os métodos

ou materiais com varias moléculas
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computacionais aplicados na catalise desempenham um
papel fundamental na compreensdo e otimizagdo de
processos cataliticos, permitindo o estudo detalhado de
mecanismos reacionais, a interacdo entre catalisadores
e substratos, além da previsao de propriedades de novos
materiais cataliticos. Esses métodos permitem simular a
estrutura eletrdnica e geométrica de sistemas complexos,
o0 que seria impossivel de realizar experimentalmente
em muitos casos. Entre os principais métodos utilizados
estdo a DFT (Teoria do Funcional da Densidade), que
¢ amplamente empregada para estudar os estados de
transicdo e as energias de ativagdo de reacdes cataliticas,
e as simulagdes de dinamica molecular, que ajudam a
entender a evolugdo temporal dos processos reacionais.

Além disso, os métodos ab initio e semi-empiricos
sdo usados para modelar a interacdo entre catalisadores
e moléculas reagentes, permitindo o design racional de
novos catalisadores com maior atividade e seletividade.
Os célculos de energia livres e a analise de diagramas
de energia potenciais também fornecem informagdes
cruciais sobre a viabilidade de diferentes caminhos
reacionais e ajudam a identificar a estrutura ideal do
catalisador. Métodos hibridos, como a combinagdo de
DFT com dinamica molecular ou métodos de Monte Carlo,
sdo frequentemente empregados para estudar sistemas
cataliticos mais complexos, incluindo reagdes em fase
gasosa € em solucdo. Com o avan¢o da computacdo, os
métodos computacionais estdo permitindo a descoberta
de novos catalisadores mais eficientes e sustentaveis,
contribuindo para o desenvolvimento de processos
industriais mais ecoldgicos. Além disso, a combinacao de
abordagens teoéricas com experimentagdo permite validar
as predi¢cdes computacionais, fechando o ciclo entre teoria
e pratica e acelerando a inovago na area de catalise.'>"

SIMULACOES DE DINAMICA MOLECULAR (DM)

Uma outra abordagem computacional de grande
importdncia e aplicacdo na catalise ¢ a Dinamica
Molecular (DM). A DM possibilita o estudo da evolugdo
temporal de sistemas cataliticos sob condigdes realistas,
considerando as influéncias da temperatura e da pressao,

0 que a torna uma ferramenta essencial para simulagdes de

Revista Processos Quimicos 105



Artigo Geral 11

106

reagdes complexas. Técnicas como a Dindmica Molecular
classica e ab initio sdo amplamente empregadas para
descrever interagcdes em escala atomica, permitindo
uma analise detalhada da trajetéria das moléculas ao
longo do tempo. Na dinadmica molecular classica, as
interagdes entre atomos sdo tratadas com potenciais
empiricos, o que permite simulagdes de longa duragdo,
enquanto na abordagem ab initio, as interagdes sdo
calculadas com base em principios da mecanica quantica,
proporcionando uma maior precisdo, especialmente em
sistemas reacionais mais sofisticados. Essas técnicas
oferecem insights valiosos sobre mecanismos reacionais,
intermediarios formados durante a catalise e até mesmo a
escolha dos melhores materiais cataliticos.!*!

Simulacdo de Dindmica Molecular (DM) ¢ uma das
técnicas computacionais mais versateis para o estudo de
macromoléculas biologicas, solidos e complexos em geral.
A metodologia de DM ¢ fundamentada nos principios
da Mecanica Classica e fornece informagdes sobre o
comportamento dindmico microscopico, dependente do
tempo, dos atomos individuais que compdem o sistema.
A DM ¢ muito importante para se obter as propriedades
macroscopicas, para isso a aplicagdo da mecanica
estatistica ¢ requerida, a qual tem a funcao de calcular
propriedades observaveis macroscopicas (pressdo, energia
interna, volume, temperatura, entropia, energia livre etc.),
a partir de outras microscopicas.'®

A simulag@o de DM consiste na solugdo numérica, passo
a passo, da Equacao de movimento, que pode ser descrita
para um sistema atomico simples pela Equagio 2 e 3.

F () = mq; )
o 3)

@) =- o

Em que F, ¢ a forga que atua sobre cada particula do
sistema em um instante de tempo t, ¢ ai é a aceleragdo
do 4tomo a, de massa m.. A Figura 1 mostra um exemplo
de uma simula¢do da dindmica molecular (DM) do
[MnHsbuea(OH)]>” em agua, destacando a interagdo do
complexo com o solvente ao longo do tempo. A simulagéo
permite observar a estabilidade estrutural do complexo,
a reorganizagdo das moléculas de dgua ao seu redor ¢
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possiveis intera¢des intermoleculares, fornecendo insights
sobre sua solvatacdo e comportamento em meio aquoso."’

Figura 1. Simulagao de DM do [MnH3buea(OH)]-2

INTELIGENCIA ARTIFICIAL NA QUIMICA
COMPUTACIONAL

Redes neurais e aprendizado de maquina tém sido
aplicados para prever propriedades de materiais cataliticos,
acelerar calculos de DFT e otimizar rea¢les cataliticas.
Técnicas como aprendizado profundo e redes generativas
adversarias (GANs) vém sendo empregadas para projetar
novos catalisadores com maior eficiéncia. Além disso,
algoritmos de aprendizado por reforco vém sendo
explorados para guiar a descoberta de rotas sintéticas mais
eficientes, reduzindo o tempo e os custos associados ao
desenvolvimento de novos compostos quimicos.'®

A inteligéncia artificial também tem sido empregada
na parametrizacdo de campos de forga para simulagdes de
dindmica molecular, permitindo descricdes mais precisas
das interagdes intermoleculares. Modelos hibridos,
que combinam aprendizado de maquina com métodos
tradicionais de quimica quantica, vém sendo utilizados para
aprimorar a eficiéncia e a precisao de calculos eletronicos,
possibilitando a exploracdo de sistemas quimicos mais
complexos. Além disso, redes neurais convolucionais e
modelos baseados em transformers estdo sendo aplicados
na analise de espectros vibracionais e eletronicos,
facilitando a interpretacdo de dados experimentais e a
identificagdo de padrdes ocultos. Com o avango das técnicas
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de TA, novas abordagens estdo sendo desenvolvidas para
otimizar o mapeamento de superficies de energia potencial,
permitindo a exploracdo mais detalhada de mecanismos
reacionais. Algoritmos evolutivos e aprendizado profundo
vém sendo usados para gerar novas estruturas moleculares
com propriedades desejaveis, auxiliando na descoberta de
novos materiais ¢ farmacos. Acredita-se que a integracdo
da inteligéncia artificial com métodos tradicionais de
quimica computacional continuard a transformar a area,
tornando-a mais acessivel, eficiente e capaz de resolver
problemas cientificos cada vez mais desafiadores.”

Aplicacées da Quimica
Computacional na Catdlise

A Quimica Computacional tem se tornado uma
ferramenta essencial na compreensao e no desenvolvimento
de catalisadores. Ela permite a modelagem de sistemas
cataliticos, a predi¢do de mecanismos de reacdo ¢ a
otimizagdo de processos, reduzindo custos experimentais
e acelerando o desenvolvimento de novos materiais, sendo
seus principais métodos mostrados na Tabela 1.2

Tabela 1. Principais Métodos de Quimica Computacional Aplicados ao

Método

Aplicabilidade na catalise

Calculo de energias de ativagao,
estruturas eletrénicas e superficies
cataliticas.

DEFT (Teoria do Funcional
da Densidade)

Simulacdo de intera¢des cataliticas em

Dinamica Molecular L
fase gasosa e liquida.

Aproximagao para sistemas de grande

Calculos Semiempiricos
porte.

Simulagdo da adsorcdo e interagéo
de reagentes com catalisadores
heterogéneos.

Modelagem de Superficie

Estudo e Desenvolvimento de Catalisadores

A escolha do método adequado depende da
complexidade do sistema catalitico e do nivel de precisdo
desejado. Por exemplo, enquanto o DFT ¢ amplamente
utilizado para investigagdes detalhadas de superficies
cataliticas, a Dindmica Molecular permite compreender
as interagdes dindmicas entre reagentes e catalisadores
ao longo do tempo. Essa diversidade metodologica torna
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possivel abordar diferentes aspectos da catalise, que
serdo discutidos nas proximas se¢des, a comecgar pelos
exemplos de aplicagdes.?”

FUNDAMENTOS E APLICACOES DA CATALISE
HETEROGENEA

A catalise heterogénea envolve reagdes quimicas em
que os reagentes e o catalisador estdo em diferentes fases,
geralmente com o catalisador na fase sdlida e os reagentes
na fase gasosaou liquida. Esse tipo de catalise ¢ amplamente
utilizado na industria quimica devido a facilidade de
separagdo do catalisador ¢ a sua alta estabilidade. A
Quimica Computacional desempenha um papel essencial
no estudo da catdlise heterogénea, permitindo investigar
mecanismos de reacdo, estabilidade dos catalisadores e
comportamento dos reagentes na superficie do material.
M¢étodos como a Teoria do Funcional da Densidade (DFT)
sdo amplamente empregados para modelar superficies
cataliticas e prever a energia de adsor¢do de moléculas
reativas. Além disso, simula¢des dindmicas podem
ser utilizadas para avaliar a mobilidade dos reagentes
e produtos, bem como a influéncia de varidveis como
temperatura e pressao na atividade catalitica. Esses estudos
contribuem para o desenvolvimento de catalisadores mais
eficientes e seletivos, otimizando processos industriais e
reduzindo impactos ambientais.?*?

Além disso, a Quimica Computacional permite a
analise detalhada de efeitos eletronicos e estruturais na
atividade catalitica, possibilitando o design racional de
novos catalisadores. A modelagem computacional pode
prever como modificagdes na composi¢do quimica, na
morfologia da superficie ou na presenga de promotores
e inibidores afetam a reatividade. Essas abordagens
auxiliam na busca por catalisadores mais sustentaveis,
como aqueles baseados em metais abundantes e de
baixo custo, substituindo materiais criticos ou escassos.
Dessa forma, a simulacdo computacional se torna
uma ferramenta fundamental para acelerar a inovacao
em catalise heterogénea, reduzindo a necessidade de
ensaios experimentais extensivos e proporcionando uma
compreensao mais profunda dos fendmenos envolvidos. A
Tabela 1 mostra exemplos de catalisadores heterogéncos
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amplamente utilizados na industria, incluindo os materiais
que os compdem, suas principais aplicagdes e os tipos de
reagdes que catalisam. Esses catalisadores sdo essenciais
para otimizar processos industriais, aumentar a eficiéncia
das reagdes quimicas e contribuir para a sustentabilidade.
Como pode ser observado, materiais como metais
preciosos, 6xidos metalicos, zedlitas e carbono ativado
sdo comumente empregados em diversas reagdes, desde o
refino de petroleo até a produgao de amonia e a conversao
de gas sintético em hidrocarbonetos.?***

. . - Tipo de
Catalisador | Material Aplicacio 'Po €
Reacio
. Conversao de Reagdes de
Catalisadores . . . ~
. Platina (Pt) hidrocarbonetos hidrogenacao e
de Platina i . -
(refino de petréleo) | desidrogenagdo
Oxidos de
) aluminio Catalise em reagdes Reagdes de
Oxidos de (AL203), de craqueamento, oxidacao,
Metal zirconio isomerizagdo e desidrogenagao
(Zr0>), titanio polimerizacao e isomerizagao
(TiO2)
. Produgio de gasolina Reagoes ij N
- Aluminio, o reformacgéo,
Zeolitas o . e petroquimicos
silica (Si02) . craqueamento e
(refino de petroleo) . N
isomerizagdo
Hidrogenagdo de Reagdes de
Niquel Niquel (Ni) 6leos e gorduras, hidrogenacao e
conversdo de etileno | desidrogenagio
o Produgéo de amonia R@aqoes de
Oxidos de sintese de
Cobre (Cu) (processo Haber- PO
Cobre amonia e
Bosch) A
oxidacao
Pur} ﬁga gdo de 8ases Reagdes de
Carbono e liquidos, catalise ~
. Carbono (C) adsorcdo e
Ativado em processos de s
Lo oxidagao
polimerizagao
Produgdo de amonia Reagdo de
Ferro Ferro (Fe) (processo Haber- sintese de
Bosch) amonia
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Tabela 2. Exemplos de catalisadores heterogéneos utilizados na industria,
com destaque para os materiais, aplicagdes e tipos de reagdes catalisadas.

Esses catalisadores sdo fundamentais para diversos
processos industriais, permitindo otimizar reagdes
quimicas, melhorar a eficiéncia dos processos e reduzir
custos operacionais. Além disso, ao promover a redugdo
de temperaturas e pressdes necessarias para as reagdes,
os catalisadores contribuem para a economia de energia e
a minimiza¢do de subprodutos indesejaveis. A utilizagdo
de catalisadores eficientes também pode resultar em
ciclos de produg@o mais rapidos, maior seletividade nas
reagdes ¢ maior rendimento dos produtos desejados. Com
o avanco da pesquisa em catalise, ¢ possivel desenvolver
novos catalisadores mais sustentaveis e de baixo custo,
alinhando os objetivos econdmicos e ambientais nas
operagdes industriais.?>2

APLICACOES DA QUIMICA COMPUTACIONAL
NA CATALISE HETEROGENEA

A modelagem computacional desempenha um papel
cada vez mais importante no estudo e desenvolvimento
de processos de catalise heterogénea. Por meio de
simulagdes ¢ modelagens avangadas, ¢ possivel investigar,
de forma precisa e detalhada, os mecanismos das reagdes
cataliticas, a interagdo dos reagentes com as superficies
dos catalisadores e as condigdes ideais para maximizar
a eficiéncia das reacdes. Essas abordagens oferecem uma
compreensao profunda das propriedades dos catalisadores
e permitem o design racional de novos materiais com maior
atividade e seletividade.?’

O uso de métodos como a Teoria do Funcional da
Densidade (DFT) permite a analise da energia de adsorg@o
das moléculas na superficie dos catalisadores, bem como
a identificacdo de intermediarios reativos e estados de
transi¢do. Além disso, simulagdes de dindmica molecular
possibilitam a modelagem do comportamento dos reagentes
e produtos durante o processo catalitico, considerando
fatores como temperatura e pressdo. Esses estudos sdo
fundamentais para otimizar a performance de catalisadores
em reacdes industriais, como a producdo de combustiveis,
sintese de produtos quimicos e purificacdo de gases. Uma
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das grandes vantagens da Quimica Computacional ¢ sua
capacidade de explorar uma ampla gama de condigdes
experimentais sem a necessidade de realizar ensaios
laboratoriais extensivos. Isso acelera o desenvolvimento de
novos catalisadores e a melhoria dos processos existentes,
promovendo a inovagdo tecnologica em dreas como a
catalise ambiental ¢ a produgdo sustentavel. Além disso,
a modelagem computacional pode ajudar a identificar
novos materiais cataliticos, como aqueles baseados em
metais ndo preciosos ou materiais hibridos, que sdo mais
econdmicos e ambientalmente amigaveis.?

A simulag¢do computacional também permite a previsdo
de propriedades estruturais e eletronicas de novos materiais
cataliticos antes mesmo de sua sintese experimental. Isso
¢ especialmente util na identificacdo de novas zeolitas,
oxidos metalicos e materiais a base de carbono, que podem
ser mais eficientes ou sustentaveis do que os catalisadores
tradicionais. Por exemplo, a modelagem computacional
de materiais porosos pode revelar como diferentes fatores
estruturais, como a distribui¢do de poros, afetam a adsor¢ao
e reacdo de moléculas, conduzindo ao desenvolvimento
de catalisadores mais eficazes para processos como o
craqueamento de hidrocarbonetos ou a conversao de CO..%°

Outro beneficio das abordagens computacionais ¢
sua capacidade de otimizar processos sob condigdes
operacionais especificas, como pressdes e temperaturas
extremas. Isso permite que os pesquisadores avaliem
rapidamente os efeitos dessas variaveis sobre a atividade
catalitica sem a necessidade de realizar experimentos
demorados. Além disso, a simulacdo de catalise em
ambientes reais pode levar a um melhor entendimento do
comportamento do catalisador durante ciclos de reacdo
prolongados, como na reciclagem de catalisadores e na
analise de sua degradagdo ao longo do tempo. A seguir,
apresenta-se uma tabela com algumas das principais
aplicagdes da catdlise heterogénea na modelagem
computacional, destacando os tipos de reacdes, 0s
catalisadores estudados e os métodos utilizados.?

O estudo de catalisadores solidos exige uma
modelagem detalhada das superficies cataliticas, o
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que pode ser realizado por meio de calculos de DFT
combinados com simulag¢des de dindmica molecular. Essas
abordagens permitem investigar aspectos fundamentais,
como a interacao entre reagentes e o material catalitico,
a estabilidade das espécies adsorvidas e os caminhos de
reacao preferenciais. Um exemplo relevante € a conversao
do CO: em combustiveis utilizando catalisadores
metalicos suportados. Nesse processo, calculos de DFT
ajudam a determinar a energia de adsor¢do do CO: na
superficie do catalisador, identificar intermediarios
de reagdo e avaliar as barreiras energéticas associadas
as etapas elementares. A dindmica molecular, por sua
vez, permite analisar a influéncia da temperatura e do
ambiente reacional sobre a estabilidade e reatividade dos
sitios cataliticos. Além disso, métodos hibridos, como o
uso de DFT acoplado a modelos cinéticos basecados em
microcinética ou simulagdes de Monte Carlo, possibilitam
a previsdao do desempenho -catalitico em condicdes
operacionais realistas. Esses estudos sdo essenciais
para o desenvolvimento de catalisadores mais eficientes
e seletivos, contribuindo para processos sustentaveis,
como a conversdo de CO2 em metanol ou hidrocarbonetos
através da reacdo de Fischer-Tropsch modificada.’%3!

A seguir, apresenta-se uma tabela com algumas
das principais aplicacdes da catalise heterogénea na
modelagem computacional, destacando os tipos de reagdes,
os catalisadores estudados e os métodos utilizados.

Em suma, a modelagem computacional tem se
mostrado uma ferramenta indispensavel na catalise
heterogénea, permitindo o avango significativo
no entendimento dos mecanismos de reacdo e na
otimizagdo de processos industriais. Através de
simulagdes detalhadas, ¢ possivel explorar a interacao
entre os reagentes e os catalisadores, além de prever
a eficacia de novos materiais antes mesmo de sua
sintese experimental. Com a crescente demanda por
solucdes mais sustentaveis ¢ eficientes na industria
quimica, a aplicacdo dessas abordagens computacionais
se torna cada vez mais crucial no desenvolvimento
de catalisadores inovadores, capazes de atender as
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Analisar a
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! Niquel (Ni) Molecular intermediarios
reativos
) Estudar a
Conversdo de Oxidos de DFT, Teoria de eficiéncia na
COzem RTOdUtOS Cobre (Cu), Perturbagdo de | reducdo de CO:
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produtos
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(processo Haber- S egr: ficie nitrogénio e
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de Oxidos de Molecular d seletividade e
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(Mn) Molecular, QSAR [
oxidacao

impacto ambiental.

Tabela 3. Aplicagdes da Modelagem Computacional na Catalise Heterogénea

Concluséo

A catalise heterogénea desempenha um papel crucial
em diversos processos industriais, sendo fundamental
para a producdo de combustiveis, produtos quimicos e
para a redugdo de impactos ambientais. A modelagem
computacional, especialmente com o uso de ferramentas
como DFT, dindmica molecular e simulagdes cinéticas,
tem contribuido significativamente para o entendimento
dosmecanismosdereagdoeaotimizacdodecatalisadores.
A capacidade de simular interagdes entre reagentes e
superficies cataliticas permite o desenvolvimento de
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novos materiais com maior eficiéncia e seletividade,
abrindo caminho para processos mais sustentaveis e
econdmicos.

Embora as aplicacdes da catélise heterogénea sejam
amplamente consolidadas, a combina¢do de avancgos
computacionais e experimentais continua a expandir as
fronteiras dessa area. Exemplos como a conversdo de
CO:2 em combustiveis ilustram o potencial da catalise
heterogénea para enfrentar desafios globais, como a
mitigagdo das mudangas climaticas e a producdo de
energia limpa.

O futuro da catalise heterogénea depende do
continuo aprimoramento das técnicas computacionais
e da integracdo dessas abordagens com inovagdes
tecnoldgicas. Dessa forma, é possivel esperar que a
catalise desempenhe um papel ainda mais central no
desenvolvimento de solugdes quimicas mais eficientes,
sustentaveis e alinhadas com as necessidades ambientais
e industriais do futuro.
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