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Introdução 

Carbetos de metais de transição vem sendo 

empregados como catalisadores na hidrogenação 

de hidrocarbonetos como uma alternativa ao uso de 

metais do grupo da Platina¹.  

 

Carbeto de molibidênio (Mo2C) apresentou 

apreciável desempenho na hidrogenação de 

benzeno quando comparado com metais de 

transição. O carbeto suportado em zeólita Y 

apresenta alta atividade para hidrogenação de 

benzeno em baixas temperaturas e pressões
2,3

. 

Porém após aproximadamente 2 horas o catalisador 

é desativado. Recentemente foi demonstrado que a 

desativação é causada pela adsorção irreversível de 

benzeno desde que não haja mais hidrogênio na 

superfície³. 

 

O mecanismo de catalise não é completamente 

entendido. O objetivo desse trabalho é compreender 

a forma que o hidrogênio é incorporado no carbeto 

de molibidênio. Para isso cálculos DFT foram 

realizados com o funcional PBE de troca e 

correlação, com base de ondas planas com pseudo-

potencial para Mo2C ortorrômbico. Todos os 

cálculos foram realizados no código PWscf 

implementado no pacote de progrmas ESPRESSO
4
. 

Resultados e Discussão 

A análise termodinâmica foi realizada para um 

sistema composto apenas pelo bulk e outro sistema 

contendo a superfície. A energia do sistema com 

hidrogênio foi subtraída da energia do sistema e dos 

átomos de hidrogênio separadamente: 

 

∆� =  �����	
 − (����� + ���) 
 
Para o sistema considerando a superfície: 

 

∆� = �����	� − (����� +  ���) 
 
 

 
 
 
 

Tabela 1. Resultados para o bulk 
 

 
 

Tabela 2. Resultados para o sistema considerando 
a superfície 

 

 

Conclusões 

Os resultados indicam que a absorção não é 

favorável, porém a absorção com a adsorção são 

favoráveis. 
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