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A crescente preocupagdo com O manejo sustentavel de recursos naturais impulsiona o
desenvolvimento de tecnologias em energia limpa. O hidrogénio possui grande potencial neste
aspecto, porém a dificuldade em seu armazenamento, por sua grande flamabilidade, é o
principal gargalo para aplicacdo do gas como combustivel em atividades cotidianas. Visando
evitar as altas pressdes necesséarias para estoque do H,, tém-se pesquisado o uso de
materiais adsortivos para apreensdo do gas. As zedlitas sdo aluminossilicatos microporosos
reconhecidas por sua capacidade de adsor¢do, sendo uma alternativa viavel no
armazenamento de gases. Utilizando o software de simulagdo LAMMPS, foi realizada
expansdo do estudo desenvolvido anteriormente pelos autores deste projeto, visando a
obtencdo das isotermas de adsorcao do hidrogénio em faujasitas. A rotina de simulacédo
original foi adaptada, possibilitando a avaliacdo da variagdo da energia potencial com um
parametro de acoplamento representando uma particula fantasma. Com os resultados obtidos
e aplicando-se 0 método de Integragdo Termodinamica, pretende-se calcular a variagdo da
energia livre do sistema por adi¢cdo ou remogdo de particulas, permitindo a construcéo das

isotermas de adsor¢éo para o sistema estudado.
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