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A producao de hidrogénio por processos fotocataliticos ou fotoeletroquimicos de
divisdo da molécula de dgua usando luz solar ¢ uma alternativa ecologica para suprir a demanda
por energia. Nas ultimas décadas, 6xidos metalicos tém sido extensivamente estudados para
esse proposito, entretanto, devido a grande diferenca em energia entre as bandas de valéncia e
conducao desses materiais (gap), a maioria deles s6 consegue operar na faixa do ultravioleta do
espectro de radiagdo. Ja que o Sol produz 43% de sua luz no espectro visivel, esses materiais
nao sao os mais indicados para a fotélise da agua em H. O nitreto de tantalo ja consegue operar
na faixa do espectro de luz visivel devido ao seu menor gap e, por causa disso, ¢ um melhor
candidato a essa atividade.

Este trabalho faz um estudo teérico das propriedades estruturais, eletronicas e opticas
da superficie do nitreto de tantalo Ta3Ns na orientagdo (100) e sua aplicagdo no processo de
fotolise da 4gua como mecanismo para a producao de Hz e Os. Isso € possivel porque o nitreto
de tantalo tem um gap de 2,1 eV na fase solida, que ¢ adequado para a quebra da molécula de
agua no processo de fotocatalise por possuir bandas de valéncia e condugdo abaixo do potencial
de oxidacao e acima do potencial de reducdo da dgua respectivamente.

Os calculos foram realizados usando o codigo Vienna Ab-initio Simulation Package
(VASP) baseado no método da teoria do funcional da densidade (DFT) com o objetivo de ter
uma melhor compreensao da importancia dos defeitos estruturais sobre a superficie, associados
com possiveis vacancias de &tomos de N e substitui¢do de atomos de N por O, e dos processos
de transporte de carga eletronica, transigdes Opticas, interacdo elétron-buraco e atividade
fotocatalitica. Foram obtidos até 0 momento os parametros estruturais do composto juntamente
com seu gap, que estdo de acordo com calculos teodricos da literatura. A andlise das bandas
mostra que o nitreto de tantalo ¢ um semicondutor de carater indireto com o maximo da banda
de valéncia (VBM) e minimo da banda de condu¢ao (CBM) coincidindo sobre os pontos e Y
respectivamente. Quanto a propriedades Opticas, foram feitos o calculo da constante dielétrica
do material, da funcao dielétrica real e imagindria, corroborando a existéncia de um gap indireto
e transi¢des intrabanda, do coeficiente de absor¢do, da fun¢do de perda de energia e dos
coeficientes de refracao e reflexao.



