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Introdução 
 

A célula combustível do tipo DBFC (direct 
borohydride full cell) surgiu nos últimos anos como 
uma das mais promissoras células a combustível, 
isso de deve ao fato dela utiliza como combustível 
diretamente o boridreto para oxidação, mostrado 
uma boa eficiência. Porém estudos mostram que 
esse tipo de célula apresenta um problema com os 
íons boratos que atravessam o MEA (conjunto 
mebrana eletrodo) é atinge o cátodo o que prejudica 
a reação de redução oxigênio.  

Cheng and Scott concluíram que o uso de 
FeTMPP reduz os custos em célula DBFC1. Porém 
não resultados com outras porfirinas2. Essa pode 
utiliza um mecanismo com uma molécula de O2 
com 4 életrons ou com duas moleculas de O2 com 8 
életrons. 

 

Resultados e Discussão 
 
Tais cálculos serão realizados pelo método de 

cálculo DFT (Density Functional Theory), utilizou-se 
o programa Gaussian 2003, foi utilizado o funcional 
b3lyp, utilizamos a base lanl2dz para o metal e as 
base 6-31G+ para os átomos de oxigênio e 6-31G 

para os átomos de carbono, Boro, nitrogênio e 
Hidrogênio, utilizado o método para simular o 
solvente (àgua) o método PCM com temperatura de 
85 oC a pressão de 1 Atm condições de 
funcionamento de uma célula DBFC. Assim como 
mostra a figura 1. 
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Figura 1 – Interação da Co+2-porfirina com O2 e 

BH4
- e Quatro eletrons. 

 
Os resultados mostram que exitste uma 

interação entre o metal de cobalto é a molécula de 
O2. O valor encontrado da distancia interâtomica 
entre o O2 e o átomo de cobalto é de 1,56 А, e a 
distância entre os átomos de oxigênio 1,11 А. Entre 
o BH4

- e o O2 tem o comprimento de ligação de 
2,04 А. Esse dados indicam que a molécula de O2 
fique próxima da porfirina, consequente o O2 não 
reage com íon borato. Os dados de NBO (nature 
bond orbital) indicam que não nenhuma interação 
forte entre O2 e o íon borato e que não nenhuma 
ligacão entre O2 e o íon borato. 

Conclusões 
 
Os resultados mostram que íon borato não 

interage com a molécula de O2, isso se deve ao fato 
do porfirina interage fortemente com O2. O que 
pode indica que a  Co+2-porfirina pode ser usada 
em células do tipo DBFC. 
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