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As Direct Glucose Fuel Cells (DGFCs) sdo dispositivos capazes de converter energia quimica em
energia elétrica utilizando glucose como combustivel. Seu funcionamento se da por meio de reac6es
eletroquimicas das quais a glucose é oxidada no anodo engquanto o oxigénio é reduzido no catodo,
esse dispositivo se caracteriza de acordo com seus catalisadores podendo ser (i) bidticos (de origem
biol6gica sendo neste caso enzimas), com a vantagem de serem mais seletivos oxidando apenas a
glucose, porém ndo possuem alta estabilidade eletroquimica a longos periodos de operagdo, ou
catalisadores (ii) abi6ticos (de origem ndo bioldgica, normalmente nanoparticulas (NPs) de metais
nobres ou ligas metalicas) em que estes possuem mais estabilidade eletroquimica para longos
periodos de uso sendo considerados mais viaveis para utilizacdo em dispositivos deste género. No
entanto, é preciso desenvolver catalisadores abiGticos que sejam compativeis com o meio
fisioldgico, mas os experimentos que buscam simular esse meio demandam muito tempo e recursos
de forma que pode ser de grande utilidade empregar calculos teéricos baseados em DFT (do inglés
Density Functional Theory ) para a previsdo tedrica de catalisadores abi6ticos candidatos a anodo
de DGFC. Dessa forma, este trabalho tem por objetivo encontrar a energia de interacdo de glucose
com a Pt e com M/Pt (onde M sdo ad-atomos), utilizando superficies modelo construidas por DFT
visando o desenvolvimento de um catalisador eficiente para as GDFC.O primeiro passo para
simular essa interacdo € a otimizacdo do bulk iniciada variando se os parametros de calculo ectrho e
ecutwfc (utilizando o pacote computacional Quantum ESPRESSO para os célculos) passando para a
otimizacdo dos pontos-k e do parametro cristalografico a. Com base nos valores de otimizacdo do
bulk é otimizada a superficie, cujas as coordenadas atbmicas sdo definidas no pacote computacional
Atomic Simulation Environment, também deve ser otimizada a estrutura da molécula inicialmente
isoladamente e posteriormente adsorvida sobre a superficie do catalisador, nesse caso a Pt possui 4
sitios onde é possivel a adsor¢do da molécula. A adi¢do do ad-atomo deve ser realizada por Gltimo
apos a otimizacao de todas as estruturas e medida a interacdo da molécula em Pt pura. Entretanto
devido ao tamanho da molécula é necessaria uma celula unitaria grande para evitar problemas de
interacdo lateral, esse fato somado ao tamanho da molécula de glucose impediu que o sistema
(composto pela glucose e 36 atomos de platina), atingisse a convergéncia de forma que néo foi
possivel obter valores de energia de adsorcdo da molécula no catalisador, nem adicionar o ad-
atomo, dessa forma a realizacdo desses céalculos utilizando esse pacote computacional com esse
namero de atomos se tornou inviavel.



