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Introducao

Carbetos de metais de transicdo vem sendo
empregados como catalisadores na hidrogenacao
de hidrocarbonetos como uma alternativa ao uso de
metais do grupo da Platina’.

Carbeto de molibidénio (Mo,C) apresentou
apreciavel desempenho na hidrogenagdo de
benzeno quando comparado com metais de
transicdo. O carbeto suportado em zedlita Y
apresenta alta atividade para hidrogenacdo de
benzeno em baixas temperaturas e press()esz‘s.
Porém apos aproximadamente 2 horas o catalisador
€ desativado. Recentemente foi demonstrado que a
desativacao é causada pela adsorgao irreversivel de
benzeno desde que ndo haja mais hidrogénio na
superficied.

O mecanismo de catalise ndo é completamente
entendido. O objetivo desse trabalho é compreender
a forma que o hidrogénio é incorporado no carbeto
de molibidénio. Para isso calculos DFT foram
realizados com o funcional PBE de troca e
correlagcdo, com base de ondas planas com pseudo-
potencial para Mo,C ortorrémbico. Todos os
célculos foram realizados no cddigo PWscf
implementado no pacote de progrmas ESPRESSO*.

Resultados e Discussao

A andlise termodindmica foi realizada para um
sistema composto apenas pelo bulk e outro sistema
contendo a superficie. A energia do sistema com
hidrogénio foi subtraida da energia do sistema e dos
atomos de hidrogénio separadamente:

AE = Epyik+n — (Epuik + NEy)

Para o sistema considerando a superficie:

AE = Eyo,c+n — (Emo,c + NER)
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Tabela 1. Resultados para o bulk

AE (Kcalfmol)
MH) |AE (Kealfmal) Marmalized
0 0 .
1 169 16,9
2 337 168
3 404 135
4 251 5,3
5 535 10,7
6 606 10,1
7 838 12,0
g 102 .8 128
9 1251 138
10 147 4 147
" 166.0 15,1
12 1728 144

Tabela 2. Resultados para o sistema considerando
a superficie

AE (Keal/mol)
N {H) AE (Keal/mol) Normalized

0 0 .

9 -103,2 -115
10 -1035 -103
11 - .

12 97 1 8,1
13 -89.2 69
14 577 -4,1
15 -50,2 -33
16 -28,7 -18

Conclusoes

Os resultados indicam que a absor¢do nao é
favoravel, porém a absorcdao com a adsor¢ao sao
favoraveis.
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