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RESUMO

O estudo teve como objetivo investigar a formacdo de defeitos pontuais no VS4 e sua
influéncia na ancoragem de LIPS em baterias de ions de litio enxofre (Li-S). Para isso,
estruturas de VS4 foram criadas com e sem defeito, e entdo simuladas computacionalmente
utilizando o software SIESTA e a metodologia da Teoria do Funcional da Densidade (DFT).
As simulagcbes foram executadas no supercomputador Lobo Carneiro, do NACAD, da
Universidade Federal do Rio de Janeiro, equipado com 6240 nucleos de processamento e
16,6 TB de memdria RAM. A partir dos dados obtidos, foram gerados gréaficos de energia de
ligacdo e densidade de estados para uma analise mais precisa do comportamento dos
defeitos na ancoragem de LIPS em baterias de Li-S. Além dos gréficos, também foi
apresentada a forma final das estruturas resultantes da simulacdo. Com base nessas
informac®es, foi possivel concluir que a estrutura com defeitos pontuais é mais adequada para
otimizar a adsor¢éo de polissulfetos e compreender os efeitos energéticos da formacao de

defeitos pontuais ocorridos no VS4.
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ABSTRACT

This study investigated the formation of point defects in VS4 and its influence on LiPS
anchoring in sulfur lithium-ion (Li-S) batteries. The aim was to identify the best structure, with
or without defects, for efficient polysulfide adsorption to achieve maximum energy generation.
VS4 structures with and without defects were created and computationally simulated using the
SIESTA software and Density Functional Theory (DFT) methodology. The simulations were
run on the Lobo Carneiro supercomputer from NACAD at the Federal University of Rio de
Janeiro, which is equipped with 6,240 processing cores and 16.6 TB of RAM memory. This
enabled faster execution of the simulations. Binding energy and state density graphs were
generated from the obtained data to provide a more accurate analysis of the behavior of
defects in LIPS anchoring in Li-S batteries. Additionally, the final form of the structures resulting
from the simulation was presented. Based on this information, it was possible to conclude
which structure, with or without point defects, is more suitable for optimizing polysulfide

adsorption and understanding the energetic effects of point defect formation in VS4.
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1. INTRODUCAO

Baterias sdo atualmente uma necessidade global, pois se fazem necessérias para o
funcionamento desde pequenos aparelhos eletrdnicos portateis até automoveis de grande
porte. A mudanca de paradigma no setor de transporte de veiculos movidos a combustiveis
fosseis para os veiculos elétricos com energia armazenada em baterias, deve alavancar
significativamente o mercado de baterias nos proximos anos. O uso dessas fontes de energia
requer pesquisas aprofundadas, pois com o avanco da tecnologia, maiores quantidades de
energia vém sendo requeridas para um desempenho mais efetivo dos dispositivos existentes.
Em geral, as baterias ainda possuem densidades de energias relativamente baixas
comparadas aos combustiveis fésseis e vida Gtil pequena. Para uma implementacdo em
largas escalas destas baterias, € necessario buscar meios de aumentar a vida util e a
densidade de energia, diminuir o tempo de carga e os custos de producdo. As baterias sé&o
muito importantes para dispositivos portateis e deverdo ser muito mais importantes na proxima
década para a eletrificagédo veicular. Devido a grande importancia que as baterias de ion-Li
tém no nosso dia a dia, os pesquisadores que as desenvolveram foram agraciados com o
Prémio Nobel de Quimica de 2019 (RAMSTROM, 2019).

Uma forma de aumentar a densidade de energia das baterias é através da tecnologia
de litio-enxofre (Li-S). Nela, os catodos das baterias sdo formados por bulks de enxofre,
enquanto que os anodos sao formados por Li metalico ou grafite. Esse tipo de bateria possui
a capacidade de atingir densidade de energia gravimétrica de até 2600 Wh/kg e capacidades
especificas de até 1675 mAh/kg (BRUCE et al., 2012). Na pratica, as densidades de energias
gravimétricas das baterias de Li-S sao de aproximadamente 370 Wh/kg , que sdo mais do que
o dobro das baterias de ion-Li atuais (~160 Wh/kg), entretanto é esperado que estas baterias
de Li-S possam atingir densidades de energias comparaveis com as dos combustiveis fésseis

como a gasolina (~1700 Wh/kg).

As baterias de Li-S tém alguns desafios a serem superados para a implementagdo em
largas escalas. Um dos principais desafios esta na perda de eficiéncia com o aumento dos
ciclos de carga-descarga. Isso acontece devido a formacdo de moléculas de polissulfeto de
litio (LIPS, do termo em inglés Lithium polysulfides), como: Li2S8, Li2S6, Li2S4, Li2S2 e Li2S.
Alguns desses polissulfetos (Li2S8, Li2S6 e Li2S4) s&o soluveis no eletrdlito e podem ser
transportados para o anodo, reduzindo o potencial quimico e a eficiéncia de recarga. Outro
desafio a ser superado na tecnologia das baterias de Li-S € que os cdtodos de enxofre sé&o

semicondutores e possuem baixa condutividade elétrica.

A condutividade elétrica do catodo pode ser aumentada formando compdsitos de

enxofre com nanomateriais metalicos, como o grafeno (KIM et al., 2014). A adicao de
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nanomateriais no composito do catodo também pode ser feita para a ancoragem dos
polissulfetos de litio, aumentando a vida util da bateria. Como os LiPS sdo moléculas polares
e o grafeno € um material apolar, a interacao entre eles é muito fraca e insuficiente para o
efeito de ancoragem dos polissulfetos de litio (PANG et al., 2016). Recentemente ha uma
busca por novos nanomateriais que possam ancorar os LiPS nos catodos de enxofre. Nessa
busca, também estdo sendo pesquisados materiais bidimensionais baseados em sulfetos de
metais de transi¢ao para alta adsorgdo (JAYAN; ISLAM, 2020; WANG et al., 2017, 2019).

Uma possivel solucdo para os problemas de condutividade elétrica e transporte de
LiPS est4d no compésito de grafeno com nanofios de sulfeto de vanadio (VS4). Este sulfeto de
vanadio é um material semicondutor, com morfologia de fios ligados através da interacédo de
van der Waals, como mostrado na Figura 1. O material pode ser obtido naturalmente através
do mineral de Patronita (FLORES et al., 2018), ou pode ser sintetizado em laboratério sobre
substrato de grafeno (WANG et al., 2019). A adsor¢éo dos LiPS no VS4 é forte o suficiente
para a ancoragem destas moléculas no catodo, aumentando o tempo de vida das baterias de
Li-S. Entretanto, apenas estudos iniciais de simulagdo computacional de nanofios de VS4 com
LiPS foram realizados, com materiais pristinos. Naturalmente, os nanofios de VS4 podem
conter defeitos cristalograficos como vacancias de enxofre, defeitos substitucionais ou
intersticiais. O papel desses defeitos nativos na adsor¢éo dos LiPS ainda néo foi investigado

na literatura cientifica.

Este artigo tem como principal objetivo encontrar e indicar a melhor estrutura com ou
sem defeito no qual os polissulfetos possam ser adsorvidos e gerarem a maior quantidade de
energia. Sera investigada a formacao de defeitos pontuais no VS4 e seu papel na ancoragem
de LiPS das baterias de Li-S.
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Figura 1 — Representacdo esquematica do nanofio de VS4. (a) Visao lateral, (b) Visédo da

secao transversal do nanofio.
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Fonte: Autor.

2. REFERENCIAL TEORICO

Baterias de niquel-cadmio e chumbo-acido sdo muito utilizadas hoje e desempenham bem o
papel de carga e descarga de baterias. Porém, sdo materiais pesados, poluentes e que
possuem muitos pontos negativos que acabam por diminuir sua eficacia. A partir deste
problema, as baterias de litio tém sido estudadas para melhor suprir nossas necessidades
energéticas, pois as mesmas possuem uma grande densidade energética, maior eficiéncia,
um longo ciclo de vida de aproximadamente 2.500 ciclos, 1000 ciclos a mais que as baterias
de chumbo-acido. H& pouca necessidade de manutencdo e ndo ha necessidade de

substituicdo, porém os custos ainda séo altos.

As baterias de ion-litio tém sido constantemente estudadas por apresentarem maiores
densidades de energia que outros sistemas recarregaveis (MANTHIRAM, 2017). A tecnologia
atual desse tipo de bateria € baseada no composto de insercdo no anodo e céatodo, que
limitam seu armazenamento. Se faz entdo necessario um aumento da densidade através do
aumento da capacidade de carga ou um aumento na voltagem das células. A estabilidade
eletroguimica dos atuais eletrdlitos dificulta 0 aumento do catodo, por isso catodos alternativos
gue oferegam maior capacidade precisam ser desenvolvidos. Desta forma deve-se uma
atencdo a utilizacdo do enxofre (S) como catodo. Um dos elementos mais abundantes
presentes na crosta terrestre e oferece uma grande capacidade teérica de 1675 mAh/g que o
faz ter uma magnitude maior que a dos metais de transicdo (BRUCE et al., 2012). Essa alta
capacidade vem da conversao da reacdo de enxofre para a formagcdo do sulfeto de litio.
Entretanto, o catodo de enxofre é um isolante, o que exige a incorporacdo de componentes

condutores nos eletrodos.

Existem desafios técnicos a serem superados como a alta resisténcia caracteristica

do enxofre e o produto intermediario formado durante o ciclo e mudancas morfolégicas, que
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resultam em contato eletroquimico instavel dentro do eletrodo de enxofre, aumento da
impedancia que resulta na baixa utilizacdo do material ativo, pobre ciclo de vida e baixa
eficiéncia de sistema. Por estes motivos, as baterias convencionais de litio-enxofre néo

atendem aos requisitos para aplicacdo pratica na atualidade.

Buscas de solugbes para esses problemas e formas de se resolvé-lo tém sido
estudadas. Existem inUmeras maneiras de contornar a alta resisténcia do enxofre com
incorporacado de condutores elétricos (como o carbono e polimeros aditivos) que precisam ser
adicionados e bem dispersos no material ativo para garantir uma boa conducéo de elétrons.
Porém, existem dificuldades a serem superadas ao se usar cada um desses condutores que

podem resolver os problemas de conducéo e tempo de vida.

Uma célula de litio-enxofre é um dispositivo de armazenamento eletroquimico através
do qual a energia pode ser armazenada em eletrodos de enxofre e litio. O &nodo é formado
por litio metalico (Li), e o catodo é formado por um composto a base de enxofre (S). Na
descarga, o Li do &nodo é oxidado, produzindo ions de Li+ e elétrons que fluem na corrente
elétrica externa. Os ions de Li+ se movem através do eletrolito até o catodo de enxofre. No
catodo ha uma reacgdo quimica que cria o Li2S quando a bateria é totalmente descarregada.
No processo de carga os ions de Li+ sdo liberados do catodo até formar o composto de
enxofre novamente. Entretanto, também ha a formacdo de moléculas intermediarias,
polissulfetos de litio, como Li2S8, Li2S6, Li2S4, Li2S2 e Li2S. As moléculas de Li2S8, Li2S6
e Li2S4 séo soluveis no eletrdlito e podem ser transportadas através destes até o anodo. Isso
€ conhecido como efeito de transporte dos polissulfetos de litio. Este efeito leva enxofre para
0 anodo, formando uma camada de sulfeto de litio que prejudica o potencial quimico do Li do
anodo. Esse fendmeno reduz a vida util das baterias de Li-S e a eficiéncia dos processos de

carga e descarga.

Uma solucdo do problema de transporte dos polissulfetos de litio é através da
ancoragem dessas moléculas em um material que é adicionado ao composto de enxofre do
catodo. Para uma alta adesédo dos polissulfetos de litio, 0 material precisa ser polar. Materiais
apolares, como grafeno, tem baixa adesédo com os LiPS (YI et al., 2020). Alguns trabalhos
recentes tém sugerido materiais bidimensionais baseados em sulfetos de metais de transicao,
como MoS2, TiS2, NbS2, WS2 e VS2 (JAYAN; ISLAM, 2020).

Recentemente, uma solucdo promissora surgiu baseada em nanofios de VS4. O
material é sintetizado através deposicdo sobre camadas de 6xido de grafeno reduzido. A
estrutura cristalina deste material € mostrada na Figura 1. Os nanofios de VS4 sao formados
por ions de V4+, ligados por dois anions de dissulfetos (S2 2-). E um material semicondutor

de gap de energia de aproximadamente 1.3 eV (FLORES et al., 2018). Para as baterias de Li-
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S, 0 VS4 possui uma grande importancia na alta adsor¢cdo dos LiPS nos nanofios. Por
exemplo, a adsorcdo dos Li2S4 no VS4 é de 2.35 eV (WANG et al., 2019). Uma adsorcéo
bem mais forte do que no TiS2 (~1.4 eV) (ZHANG et al., 2015), ou no grafeno (~0.8 eV) (YI et
al., 2020). Por este motivo, os nanofios de VS4 podem atuar na ancoragem dos LiPS quando
séo adicionados no catodo das baterias de Li-S. Testes em laboratério destas baterias de Li-
S com nanofios de VS4 mostraram alta eficiéncia coulombiana para até 1200 ciclos de carga
e descarga devido a esta alta adsorcédo (WANG et al., 2019).

Entretanto, na sintese de nanomateriais através de deposicdo atbmica, € possivel
formar alguns defeitos pontuais nativos, como vacancias, defeitos substitucionais ou defeitos
intersticiais. O papel desses defeitos nas propriedades eletrénicas do nanofio de VS4 e na
adsorcao dos polissulfetos de litio ainda ndo é bem entendido. Propde-se a investigagéo da
formacdo destes defeitos pontuais no VS4, e suas consequéncias nas propriedades

eletrdnicas e eletroquimicas.

3. METODOLOGIA

SimulagBes computacionais sdo muito importantes para pesquisa de novos materiais e
desenvolvimento de novas tecnologias. A partir das mesmas se pode controlar varias
variaveis da simulacdo para aprofundar o entendimento de comportamentos mecanicos,
eletrénicos, 6pticos e magnéticos. As simulagées podem ser realizadas com materiais em
varias escalas, e utilizando a metodologia apropriada para cada escala. Um entendimento
mais aprofundado dos materiais pode ser encontrado indo para a escala atbmica do material.
A composicao do material, suas ligacdes quimicas e fenébmenos fisicos s6 podem ser

entendidos com a formulagdo de modelos baseados na mecanica quantica.

Neste projeto, serdo utilizadas simulagbes computacionais baseadas na teoria do
funcional da densidade (DFT, do termo em inglés Density Functional Theory) (HOHENBERG;
KOHN, 1964; KOHN; SHAM, 1965). Sera utilizado o software SIESTA, que implementa a DFT
em funcdes bases localizadas nos atomos (GARCIA et al., 2020). Para melhores célculos das
energias de adsorcao, serdo também utilizadas funcionais de troca-correlagdo que incluem
corregOes para interagdes de van der Waals (VYDROV; VAN VOORHIS, 2010). As energias

de ligac&o sao calculadas como:

Eads(X) = Etotal(VS4 + X) - Etotal(VS4) - Etotal(X):

onde Ew:a(VSs + X) € a energia total do VSacom a ligagdo da molécula X, Etota(VSs) € a

energia total do VSa pristino, e Etwtal(X) € a energia total da molécula X isolada. Essas
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energias de ligacdo serdo comparadas com dados da literatura, para outros materiais, e para

materiais com e sem defeitos.

As propriedades eletrénicas dos materiais serdo estudadas através do célculo das
densidades de estados projetados (PDOS, do termo em inglés Projected Density of States).
Essas PDOS podem ser projetadas em cada elemento quimico (V, S, Li) para melhor
compreensdo dos estados eletrdnicos formados na ligacdo dos LIPS ou na criacdo dos
defeitos pontuais.

A infraestrutura computacional para simulacdo destes materiais foi fornecida pelo
supercomputador Lobo Carneiro, do NACAD, da Universidade Federal do Rio de Janeiro.
Atualmente, o grupo de pesquisa possui projeto de usuario neste supercomputador, que
conta com 6240 nucleos de processamento e 16.6 TB de memoéria RAM.

4. RESULTADO E DISCUSSAO

A energia de ligacao é a quantidade de energia necesséria para separar uma particula
de um sistema de particulas ou para dispersar as particulas de um sistema, iSso gera energia

em elétron-volts.

Se baseando nisso, foram feitas simulacfes com o0 VS4 com adsorcao de polissulfetos
de litio, algumas dessas simulagfes foram feitas com defeitos na estrutura do VS4, isso foi
feito para que se pudesse analisar o comportamento dos defeitos no Vanadio e se poderiam
influenciar de forma positiva na energia gerada, abaixo pode-se ver o grafico da energia de

ligagdo de cada estrutura.
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Figura 2 — Energia de ligagéo dos polissulfetos de enxofre (LiPS) no nanofios de VS4
pristinos e com os defeitos pontuais de vacancias de enxofre (VS) e trés tipos de divacancia
de enxofre (V2S-A, V2S-B, V2S-C).
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Fonte: Autor.

Como é possivel observar na Figura 2, a energia de ligacao teve grande variagcédo de
acordo com os defeitos aplicados, além disso, todas as adsor¢des foram melhores no VS4
com defeitos. Pode-se ver que o material pristino teve a menor energia de ligagdo dentre
todos. O que teve a energia mais constante foi o defeito de V2S-A, que se manteve acima de
2 eV na maioria dos sistemas de ligacdes. O maior pico de energia foi na adsorcao de Li2S
no defeito V2S-B do VS4. Por fim, os menores indices de energia foram quando os defeitos

estavam com o S8 adsorvido.

Também foram analisadas as densidades de estados eletronicos para esses sistemas
com defeitos pontuais e ligagbes de LiPS. Foram criados gréficos para cada estrutura, seja
com ou sem defeito. Na figura a seguir sdo mostradas as geometrias dos nanofios de VS4
relaxados com a ligacdo de polissulfetos de enxofre, e as densidades de estados
correspondentes. S&o mostrados resultados com as ligacdes dos polissulfetos Li2S, Li2S2 e

Li2S4 com os nanofios de VS4 sem defeitos (pristino) e com defeitos.



Universidade Presbiteriana Mackenzie

Figura 3 - Representacao de nanofios de VS4 pristino com ligagdes de polissulfetos de litio
(LiPS) e suas densidades de estados correspondentes. (a) Geometria do Li2S no VS4, (b)
PDOS do Li2S no VS4, (c) Geometria do Li2S2 no VS4, (d) PDOS do Li2S2 no VS4, (e)
Geometria do Li2S4 no VS4, (f) PDOS do Li2S4 no VS4.
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A Figura 3(a) representa o VS4 com adsorcéo de Li2S e a Figura 3(b) representa a
densidade de estados do mesmo. Ao analisar esse grafico, é possivel estudar a banda de
valéncia e de conducdo do material. A banda de valéncia esta a esquerda, ela € preenchida
por elétrons e possui varios picos de intensidade. A magnitude dos picos no grafico mostra
guantos elétrons estdo em diferentes niveis de energia. Quanto mais alto o pico, mais elétrons
h& nesse nivel. Isso pode ajudar a entender qudo densamente ocupados estdo os niveis de

energia. Na Figura 3(b), vé-se que a camada de valéncia possui VArios picos e assim possui
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muitos elétrons, o que significa que ela é densamente ocupada nos niveis de carga. Entre a
banda de valéncia e a de conducdo temos uma lacuna de energia. Quanto maior essa lacuna,
maior sera a caracteristica isolante do material. Caso néo exista lacuna, o material € condutor.
Nesse caso o material € semicondutor, pois possui uma lacuna pequena. Quanto a banda de
conducao, essa regido € o local onde os elétrons tém mais espaco para serem movimentados
e participar da conducéo da corrente elétrica. Nesse caso ha uma grande densidade de
energia para o Li2S.

Quando sao analisadas as imagens (c), (d), (e) e (f) que correspondem ao Li2S2 e
Li2S4, é possivel ver que que ha uma diminuicdo no nimero de picos, 0 que indica que
possuem menores densidade de energia do que o Li2S, isso colabora com a Figura 2 que nos

mostra a energia de ligagdo do VS4 que comegca alta no Li2S e vai decaindo nos outros.
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Figura 4 - Representacao de nanofios de VS4 com defeitos de vacancias de enxofre (VS)
com ligacdes de polissulfetos de litio (LiPS) e suas densidades de estados correspondentes.
(a) Li2S no VS4, (b) PDOS do Li2S no VS4, (c) Li2S2 no VS4, (d) PDOS do Li2S2 no VS4,
(e) Li2S4 no VS4, (f) PDOS do Li2S4 no VSA4.
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Para o caso do defeito de uma vacéncia de enxofre (VS), mostrado na Figura 4, pode-
se ver resultados diferentes nas picos, mas segue a mesma tendéncia, além de e de mesmo

modo o material fica semicondutor.
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Figura 5 - Representacéo de nanofios de VS4 com defeitos de divacancias de enxofre do

tipo A (V2S-A) com ligagBes de polissulfetos de litio (LIPS) e suas densidades de estados

correspondentes. (a) Li2S no VS4, (b) PDOS do Li2S no VS4, (c) Li2S2 no VS4, (d) PDOS
do Li2S2 no VS4, (e) Li2S4 no VS4, (f) PDOS do Li2S4 no VS4.
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Na Figura 5, observa-se que o comportamento dos defeitos de divacancias de enxofre
possuem comportamento semelhante ao da vacancia de enxofre. Porém, ele possui niveis
mais elevados de elétrons e isso condiz com a energia de ligagdo. Além disso, o material é
semicondutor quando se adsorve Li2S, mas fica isolante com o Li2S2 e Li2S4, pois sua lacuna
fica bem afastada.
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Figura 6 - Representacéo de nanofios de VS4 com defeitos de divacancias de enxofre do

tipo B (V2S-B) com ligagBes de polissulfetos de litio (LIPS) e suas densidades de estados

correspondentes. (a) Li2S no VS4, (b) PDOS do Li2S no VS4, (c) Li2S2 no VS4, (d) PDOS
do Li2S2 no VS4, (e) Li2S4 no VS4, (f) PDOS do Li2S4 no VSA4.
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Na Figura 6, o nanofio de VS4 possui defeitos de divacancias de enxofre do tipo B
(V2S-B). Nesse caso, o defeito nos trouxe 0os maiores niveis energéticos em Li2S e Li2S2.
Porém, no Li2S4 houve uma grande queda, como mostrado na Figura 2. Esse defeito torna o

material semicondutor.
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Figura 7 - Representacéo de nanofios de VS4 com defeitos de divacancias de enxofre do

tipo C (V2S-C) com ligagBes de polissulfetos de litio (LIPS) e suas densidades de estados

correspondentes. (a) Li2S no VS4, (b) PDOS do Li2S no VS4, (¢) Li2S2 no VS4, (d) PDOS
do Li2S2 no VS4, (e) Li2S4 no VS4, (f) PDOS do Li2S4 no VS4.
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Na Figura 7, vé-se que LIPS de Li2S2 introduzem nivel no meio do gap de energia,

podendo tornar o material VS4 condutor. Para a adsor¢cdo de moléculas de Li2S e Li2S4, o

VS4 é mantido semicondutor.
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Figura 8 - Representacao de nanofios de VS4 com defeitos de oxigénio substitucionais do
sitio do enxofre (OS) com ligag6es de polissulfetos de litio (LiPS) e suas densidades de
estados correspondentes. (a) Li2S no VS4, (b) PDOS do Li2S no VS4, (c) Li2S2 no VS4, (d)
PDOS do Li2S2 no VS4, (e) Li2S4 no VS4, (f) PDOS do Li2S4 no VS4.
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Na Figura 8, é apresentado o defeito de oxigénio substitucional no sitio do enxofre.
Um dos atomos de enxofre é trocado por outro de oxigénio. Entretanto, o resultado néo foi
tao diferente do VS4 sem defeito. Nao é recomendado usa-lo nesse caso, pois houve pouca

mudanca na densidade de estados, sendo até menor quando se usa o polissulfeto S8.

Com base em todas essas informacgdes obtidas através dessas simulagdes, conclui-
se que o melhor material a ser usado é o VS4 com defeito de divacancias de enxofre do tipo
A (V2S-A). Nesse material, a adsorcdo de polissulfetos de litio foi maior, aumentando a

estabilidade dessas moléculas no catodo da bateria de litio-enxofre.
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5. CONSIDERACOES FINAIS

No decorrer da pesquisa, foram investigadas as energias de adsorcao do material VS4
pristino e com defeitos e os polissulfetos de litio. Foram apresentados aqueles que trouxeram
melhores resultados. Além disso, foi levantado um gréfico com a energia de ligagdo de cada
estrutura e verificou-se que os defeitos trazem grandes impactos na adsorcdo dos
polissulfetos de litio. O VS4 pristino teve a mais baixa energia de ligacdo dentre todos, ja os
defeitos tiveram energia muito mais elevadas. Com essa pesquisa, foi alcangcado o objetivo
principal de encontrar e indicar a melhor estrutura para adsorcao dos polissulfetos, o V2S-A,

que representa um defeito de divacéncias de enxofre.
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