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Introdução 

Catalisadores a base de carbetos de 
molibdênio, tungstênio e nióbio têm sido bastante 
estudados nos últimos anos1, como alternativa aos 
metais do grupo da platina, em diversas reações 
tais como, hidrogenação de hidrocarbonetos, 
isomerização e hidrogenólise, devido a semelhança 
de suas propriedades catalíticas com a dos metais 
nobres. 

Em relação aos metais do grupo da platina, 
estes materiais possuem a vantagem do menor 
custo e da maior tolerância a compostos sulfurados 
e nitrogenados, uma vez que apresentam atividade 
em reações típicas de sulfetos de metais de 
transição, como hidrodessulfurização (HDS) e 
hidrodesnitrogenação (HDN). 

Este trabalho tem por objetivo determinar, 
utilizando métodos quanto-mecânicos, uma provável 
estrutura do complexo precursor, formado na 
síntese do carbeto de nióbio, pelo método 
desenvolvido pelo NUCAT/COPPE/UFRJ. 

A estrutura obtida será otimizada e 
caracterizada como um ponto de mínimo na 
superfície de energia potencial (SEP) do sistema. O 
espectro da estrutura final será então gerado e 
comparado com o espectro experimental obtido pelo 
NUCAT/COPPE/UFRJ. 

Resultados e Discussão 

As estruturas para os cálculos DFT foram 
geradas utilizando o programa Molden. Os cálculos 
foram realizados utilizando o programa Gamess 082. 
Foram realizados cálculos de otimização de 
geometria e frequência, utilizando o funcional 
B3LYP, na base 6-31G*, com o potencial efetivo 
SBKJC.  

A provável estrutura para o complexo 
precursor foi obtida, ligando-se inicialmente o átomo 
de nióbio (no estado de oxidação IV), a um ânion 
oxalato e um guanidino por vez. A principal estrutura 
gerada (Figura 1) possuía carga total zero e 
multiplicidade 1, o que se espera-se que descreva o 
sistema corretamente. 

O ânion oxalato foi coordenado ao nióbio 
pelos dois átomos de oxigênio não protonados, que 
possuem um par de elétrons isolado, que podem 
formar uma ligação com o Nióbio. Já no caso do 
guanidino, este foi disposto de modo a gerar uma 

interação intermolecular entre os hidrogênios 
presentes em sua estrutura e os oxigênios não 
coordenados ao Nióbio. 

 
Figura 1:  Estrutura otimizada do precursor de 
carbeto de Nióbio. 

A partir da estrutura otimizada do complexo 
de Nióbio, foram calculadas todas as suas 
frequências e um espectro na região do 
Infravermelho (IV) foi gerado. A figura 2 mostra o 
espectro obtido para este complexo. 

 
Figura 2: Espectro na região do Infravermelho 
gerado para o precursor de carbeto de Nióbio. 

Conclusões 

Com base nos resutados obtidos, pode-se 
concluir que um nível de cálculo DFT, utlilizando o 
funcional B3LYP, na base 6-31G para átomos leves 
e com o potencial efetivo SBKJC para o nióbio, nos 
fornece uma boa descrição do sistema em estudo. 
O espectro de Infravermelho gerado apresenta 
comportamento qualitativo semelhante ao precursor 
obtido experimentamente. 
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