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Anahtar Kavramlar:

Kimyasal tepkime i¢in gerekli olan aktivasyon enerjisini dtstirerek tepkime hizum artiran ve
tepkime sonucunda kimyasal yapisinda degisiklik meydana gelmeyen maddelere katalizér denir.
Kataliz ise bu isleme verilen addur. Katalizorler kimyasal tepkimeler i¢in daha dugsiik aktivasyon
enerjili bir rota olusturur. Tepkimelerde enerji tasarrufu saglayip tiretim maliyetinin

dlismesini sagladiklan i¢in endiistride biiyiik 6nem tasirlar.

I{arbondioksitin
hidrojenlenmesinin temel

adum oldugu tepkimede yer
alan, endustride yaygin olarak
kullanilan bakur, ¢inko oksit
ve aliminyum oKksitten
(Cu/Zn0O/Al0,) olusan
katalizorun aktif noktast
konusunda tartismalar var.

ABD’deki Brookhaven

Ulusal Laboratuvart
kimyagerleri, karbondioksitten
metanol Uretiminde yaygin
olarak kullanilan katalizorin
aktif noktasint kesin bir
sekilde tanumlayan deneysel
ve bilgisayarlt modelleme
calismalarint yayumladt.
Science dergisinde yayunlanan
makale ile bu tepkimede
kullanilan katalizorde hangi
katalitik bolgenin 6nemli

rol oynadidt ortaya kondu.
Boylece tepkimenin daha etkili
bir sekilde gerceklesmesi icin
yaptilacak ¢alismalarin odak
noktast da belirlenmis oldu.
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Makalenin bas yazart

ve Brookhaven’da
kimyager olan Ping Liu,
Cu/ZnO/Al 0, katalizoriiniin
endustride kullanildigun,
ancak seciciliginin

ve etkinliginin distk
oldugunu soyledi. Bu
katalizOrin daha dustik
sicaklik ve basinglarda
calisacak sekilde
gelistirilmesinin enerji
tasarrufu saglayacagint
ekledi.

Makalenin yazarlarindan
Jose Rodriguez, katalizorin
nasil calistigint anlamak
icin yaptigt deneylerde
farkl katalizor modelleri
tzerinde calistt.

Birinci modelde bakir
yuzey uzerinde ¢inko nano
parcaciklar (Cu/Zn),

ikinci modelde ise ¢inko
oksit nano pargaciklar
(Cu/ZnO) kullandt.

Karbondioksiti (CO,)
daha kullanish
kimyasallara, Ornegin
metanole (CH,OH)
donusturmek hem Kkirliligi
hem de petrol trtnlerine
olan baglihigimizi
azaltabilir. Bilim
insanlan bu tur kimyasal
donusumleri bagsarmak
icin uygun katalizorler
uzerinde ¢alistyor.

Orneklere yiiksek enerjili
X-sinlart uygulayarak tomlarin
oksitlenme seviyelerini ve
elektronlarin kaynaginin

¢inko mu yoksa ¢inko oksit mi
oldugunu 6grendi.

Bu arada Liu ve ¢alisma
arkadaslar karbondioksit-
metanol donuisumi i¢in bu
katalizor modelleri tizerinde
bilgisayarda kuramsal
calismalar gerceklestirdi.

Bu calismalar kimyasal bag
kirma ve olusturma, bunun i¢in
gerekli olan enerji miktart,
atomlarn elektronik seviyeleri




Bu dontistim islemi, dogadaki karbondioksit miktarunn azaltimast ve kullanmsh bir madde olan metanoliin
elde edilmesi agistndan 6nemli. Diinyada yillik metanol tiretimi 100 milyon tona yaklastyor. Kimya
enddstrisinde (6zellikle plastik endistrisinde) hayli fazla kullantlan metanol, igten yanmalt motorlarda
yakat olarak da kullanlabiliyor. Biyodizel yakitlarin da temel bilesenlerinden olan metanol fosil yakitlara
olan bagumliigt da azaltyor. Iyi bir ¢oziicii olan metanol atik su arttma islemlerinde de kullaniliyor.

ve tepkime kosullart gibi temel
bilgileri kullanarak, tepkime
hizlarint ve hangi katalizorin
donustim oraninin daha iyi
oldugunu belirlemek tizere
kullanuldt.

Kuramsal ve deneysel
calismalarda Cu/ZnO modeli
daha iyi sonuglar verdi.
Simtlasyonlarda tim ara
urtinler hem bakir hem de
¢inko oksit ytizeye baglandi.
Rodriguez, karbondioksit-
metanol kimyasal dontisumu
icin bu iki madde arasindaki
uyumun buytk 6nem tasidigint
belirtti.

Arastirmactilardan
Jingguang G. Chen, kuramsal
ve deneysel arastirmalarin
birlikte kullanilmasinin
endustriyel Oneme sahip
katalitik sistemler tizerinde
calisirken gerekli oldugunu
vurguladt.

Arastirma ekibi,

ilerleyen stirecte Cu/ZnO
arayuzunde farkli atom
konfigiirasyonlart
deneyerek tepkime hizinin
nastl etkilendigini
arastiracak.

Kuramlarint gelistireceklerini
ekleyen Liu, katalizorin
etkinligini artrmak i¢in Cu/Zn0O
arayuzundeki etkilesimler
tzerindeki ¢calismalarina hiz
vereceklerini belirtti.

Ekip, gelistirecekleri

son katalizOr modelini ise
endustriyel Olcekte
kullanilabilecek

hale getirmeyi planliyor. B
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