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RESUMO

Tendo em vista a busca do uso de novas fontes de energia alternativas, sendo o hidrogênio um 
dos candidatos mais pesquisados e com bom potencial futuro, tem crescido a necessidade de 
avaliar a melhor forma de armazenar esses combustíveis. Entre as diversas formas 
pesquisadas para o armazenamento e transporte do hidrogênio, o uso de materiais 
nanoporosos capazes de adsorver o hidrogênio tem ganhado destaque devido a sua eficiência 
e economia. Visando a adsorção como metodologia de armazenamento de hidrogênio, utiliza-
se da ciência dos materiais, área esta capaz de avaliar sem a necessidade de aplicação de testes 
experimentais exaustivos o potencial de adsorção de hidrogênio em estruturas nanoporosas, 
pois com as propriedades físico-químicas do combustível e do material adsorvente é possível 
realizar simulações que avaliam o tipo e a intensidade das interações entre o adsorvente e o 
adsorvato. Neste trabalho foi estudado o uso de zeólitas e Metalic Organic Framework (MOF) 
como materiais para adsorção de hidrogênio. Esses materiais possuem grande diversidade de 
composições e estruturas, assim possibilitando encontrar materiais com propriedades ótimas 
para a adsorção de hidrogênio. Foi utilizado de uma rotina em python para obter a distribuição 
de energia potencial interatômicas puras, ou seja, sem consideração de cargas, calculadas pelo 
potencial de Lennard-Jones para assim caracterizar cada estrutura e avaliar quais seriam as 
que melhor poderiam armazenar o hidrogênio, além de buscar generalizar a funcionalidade da 
rotina para diferentes tipos de adsorvatos. Foram analisadas 62 estruturas de zeólitas e 194 
estruturas de MOF9s obtidas nos bancos de dados de Database of Zeolite Structures e MOFX-
DB respectivamente, na qual os resultados obtidos servirão posteriormente para a alimentação 
de redes neurais com objetivo de selecionar as melhores estruturas para a adsorção de 
hidrogênio. O uso dos dados de distribuição de energia potencial na forma de histogramas de 
energia se mostrou promissores como parâmetro de caracterização das estruturas, permitindo 
verificar a tendência de quais estruturas que possuem maior potencial de adsorção.

Palavras-chave: adsorção; ciência dos materiais; automatização e otimização.



ABSTRACT

Observing the search for new alternative energy sources, with hydrogen being one of the more 

promising choices being analyzed, the need to evaluate the best way to storage these fuels has 

grown. Among the various ways researched for hydrogen storage and transportation, the use of 

nanoporous materials capable of adsorbing hydrogen has gained attention due to its efficiency 

and economy. Aiming at adsorption as a hydrogen storage methodology, materials science is 

used, an area capable of evaluating the potential for hydrogen adsorption in nanoporous 

structures without the need for exhaustive experimental tests, because with use of the physical-

chemical properties of the fuel and adsorbent material is possible to execute simulations to 

analyze the type and intensity of interatomic interactions between adsorbent and adsorbate. In 

this work has been studied the use of zeolites and Metalic Organic Framework (MOF) as 

adsorption materials to hydrogen. These materials have a wide diversity of compositions and 

structures, thus making it possible to find materials with optimal properties for hydrogen 

adsorption. A python routine was used to obtain the potential energy distribution of the pure 

interactions, without considering charges, calculated by the Lennard-Jones potential to be used 

to characterize each structure and evaluate which are the bests to store hydrogen, in addition to 

seeking to generalize the functionality of the routine for different types of adsorbates. 62 zeolite 

structures and 194 MOF structures respectively obtained from the Database of Zeolite 

Structures and MOFX-DB databases were analyzed, and the results obtained will later be used 

to feed neural networks with the aim of selecting the best structures for hydrogen adsorption. 

The use of potential energy distribution data in the form of energy histograms proved to be 

promising as a parameter for characterizing the structures, allowing the verification of the 

tendency of which structures have the greatest adsorption potential.

Keywords: adsorption; materials science; automatization and optimization.
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1 INTRODUÇÃO
A ciência dos matérias é uma das áreas estudadas nas engenharias que possui como 

fundamento o estudo entre as relações de um material, suas propriedades e aplicações. Sendo 

uma área que na engenharia química em especifico sendo geralmente aplicada na avaliação de 

materiais adequados para uso em equipamentos como tanques, reatores, vasos de pressão e entre 

outros de acordo com o processo e matérias primas a serem trabalhados. Porém com o aumento 

da demanda por pesquisas de novas fontes de energias alternativas para substituir os 

combustíveis de origem fóssil, em particular na atualidade com as pesquisas promissoras feitas 

com hidrogênio principalmente o verde, a ciência dos materiais encontrou mais uma aplicação 

na pesquisa de otimizar os métodos de transporte e armazenamento desses combustíveis.

Atualmente existem diversas formas de armazenar hidrogênio, cada uma com suas 

respectivas vantagens e desvantagens, como o armazenamento em cilindros pressurizados, 

tanques com hidrogênio em estado líquido e absorção ou adsorção com estruturas nanoporosas. 

Analisando os métodos de armazenamento foi decido o de adsorção por estruturas nanoporosas 

devido possuir menor gastos com manutenção de pressões e temperaturas extremas que outros 

métodos possuem, não ser necessário liquefazer o hidrogênio e pela grande quantidade de 

hidrogênio que esse método permite armazenar. (HUNT et al, 2023) Tendo em vista o método 

de armazenamento, foram escolhidos dois materiais que tem se encontrado bastante potencial 

para adsorção como foco de analise nesse trabalho: Zeólitas e MOF9s. 

As zeólitas são materiais de grande interesse industrial. São empregadas como 

catalisadores, adsorventes, em processos de separação química, química fina e refino. A sua 

versatilidade origina-se de suas características especiais, tais como alta área superficial, 

capacidade de adsorção, centros ácidos, seletividade de forma, tamanho de poros e cavidades 

similares aos tamanhos das moléculas, entre outras. (Gianetto, Montes e Rogrigues, 2000) 

Estruturas metal-orgânicas (MOFs) são materiais promissores que oferecem 

desempenho excepcional em uma miríade de aplicações, atribuíveis às suas notáveis 

propriedades físico-químicas, como porosidade regular, estrutura cristalina e grupos funcionais 

personalizados. (HUSSEIN et al, 2024)

Por fim, para avaliar o potencial de adsorção das estruturas foi analisado que 

método seria utilizado para avaliar como caracterizar as estruturas e devido a pesquisas mais 

recentes foi escolhido o uso da distribuição de energia potencial das estruturas. Essa 

propriedade energética possui boa capacidade de caracterização de estruturas, podendo carregar 

tanto informações espaciais quanto energéticas da estrutura e tem baixo custo computacional 

para sua obtenção assim permitindo predizer do potencial de adsorção com boa eficácia.



Objetivos gerais
Desenvolver um método computacional para obtenção das distribuições de energia 

potencial das estruturas de forma automatizada e padronizada.

Objetivos específicos

" Gerar diferentes tipos de visualização dos resultados energéticos para melhor 

entendimento dos dados;

" Garantir que o método computacional seja flexível, conseguindo lidar com diversos 

tipos de arquivos de entrada;

" Providenciar a capacidade de expansão do método de análise de distribuição energética 

da rotina para diferentes tipos de adsorvatos além do hidrogênio.

REFERENCIAL TEÓRICO

Procura por fontes renováveis de energia e o papel do hidrogênio verde
O mundo está passando por um grande desafio com o aquecimento global e suas 

consequências, tendo como preocupação de comunidades globais o aumento global da 

temperatura no século ocasionado pela desenfreada emissão de CO2. Assim sendo necessário 

uma transformação nos meios de geração de energia de combustíveis fósseis para recursos 

renováveis como solar ou eólico, porém diversos setores industriais, como a de aço, química e 

cimenteira, não tem como aderir facilmente a essa troca tanto por motivos econômicos quanto 

por eficiência energética. Entretanto, o hidrogênio verde provém um caminho entre o 

crescimento e sustentabilidade da geração de energia renovável e os setores industriais com 

dificuldade para trocar as fontes fósseis (IRENA, 2020).

Segundo Bezerra (2021):

<Tendo como motivação principal o combate às mudanças climáticas, cresce no 

mundo a busca de soluções que conduzam à descarbonização da economia. Nesse 

contexto, o hidrogênio verde, assim chamado quando produzido com a utilização 

de fontes renováveis, é considerado a principal alternativa, já tendo mobilizado 

iniciativas em diversos países para o seu desenvolvimento. No entanto, há desafios 

a serem superados, principalmente, os relacionados ao custo de produção, ainda 

muito superior ao hidrogênio obtido de fontes fósseis, que emite gases de efeito 

estufa.=



Produção e armazenamento de hidrogênio
A cada ano em torno de 120 milhões de toneladas de hidrogênio globalmente, a qual 

dois terços são puro e um terço é misturado com outros gases, tendo como destino 

majoritariamente de 75% na síntese de metanol e amônia e em refinarias de óleo bruto. Contudo 

atualmente 95% da produção do hidrogênio se baseia em fontes não renováveis como gás 

natural e carvão, apenas 5% do hidrogênio produzido globalmente é proveniente de eletrólise 

como um produto secundário na produção de cloro. (IRENA, 2020)

Figura 1 3 Tipos de hidrogênios produzidos

Fonte: IRENA (2020)

O hidrogênio por ser um gás de pouca densidade volumétrica, alta inflamabilidade 

e grande liberação energética na combustão, maior que a de metanol e gasolina, se tem como 

um composto de grandes riscos no controle para casos de vazamentos e incêndios, assim sendo 

necessário avaliar bem a forma que ele será armazenado e transportado de acordo com a sua 

aplicação. Os principais métodos de armazenamentos pro hidrogênio são compressão em 

cilindros, cavernas de sal, microesferas de vidro, hidretos metálicos e nanotubos de carbono, 

onde cada método possui suas vantagens e desvantagens e a necessidade ou não de liquefazer 

o hidrogênio (HUNT, 2023).



Figura 2 3 Armazenamento de hidrogênio

Fonte: HUNT, 2023

Utilizando-se das células combustíveis veiculares como foco de destino para o 

hidrogênio, tendo em mente os métodos de armazenamento de hidrogênio, o armazenamento 

por adsorção com nanotubos de carbono e com outros matérias porosos como adsorventes 

inorgânicos como zeólitas e estruturas metal-orgânicas (MOF9s) se mostram os mais 

promissores e adequados. (TEDDS et al., 2011)

Materiais adsorventes e distribuição de energia potencial

MOF9s são materiais cristalinos porosos compostos por metais ou óxidos metálicos 

como nódulos conectados por compostos orgânicos ligantes. Esses materiais possuem grandes 

áreas superficiais internas e uma grande variedade de possíveis estruturas com diferentes 

propriedades o que as tornam atrativas para adsorção de gases e outras aplicações como 

separações químicas e percebimento gasoso (GETMAN et al, 2011).

MOF9s se mostram estruturas ideais para identificação de características de design 

para materiais funcionais avançados devido suas características de síntese. Entre suas 

características a natureza modular permite grande capacidade de ajuste sintético, 

proporcionando controle químico e estrutural fino e o design sintético criativo, torna 

propriedades como porosidade, estabilidade, morfologia de partículas e condutividade 

adaptáveis para aplicações específicas (Baumann et al, 2019).



Figura 3 3 Exemplo de uma MOF (GAGZEV)

Zeólitas são alumino silicatos cristalinos microporosos que possuem aplicação 

como catalisadores, adsorventes e trocadores iônicos. Entre suas principais propriedades, têm-

se seu tamanho de poros bem definidos, adaptabilidade de composição e estabilidade térmica. 

Essas estruturas podem ser categorizadas pelos tipos de nódulos presentes em estrutura, que 

podem ser diferentes de Si e Al em alguns casos, e pelas características de seus poros como 

tamanho e conectividade deles (PÉREZ-BOTELLA, VALENCIA e REY, 2022).

Propriedades como estruturas cristalinas homogêneas e porosas, suscetibilidade 

para modificações e propriedades físico-químicas contribuem na contínua expansão da 

aplicação de zeólitas como materiais para processos de adsorção, catálise, troca iônica e 

processos específicos como sensores. A razão silício-alumínio de uma zeólita proporciona 

bastante impacto em suas propriedades, afetando assim qual é o melhor tipo de aplicação para 

cada estrutura. Estruturas com alto teor de silício possuem maior estabilidade térmica e 

resistência a amorfização, enquanto estruturas com menor teor de silício possuem maior 

capacidade de troca iônica e hidrofilicidade. (KORDALA e WYSZKOWSKI, 2024)



Figura 4 3 Exemplo de Zeólita (Linde_Type_A_hydrated)

A diferença entre MOF9s e zeólitas se tem pelas suas composições, enquanto o primeiro são 

estruturas híbridas de sólidos orgânicos e inorgânicos, o segundo é composto apenas por 

elementos inorgânicos. Além disso, nos últimos anos MOF9s tem ganhado um destaque maior 

que zeólitas em versatilidade pela sua diversidade de tamanho de poros e volume especifico 

de poros que podem ser sintetizados, adicionalmente de sua grande área superficial 

(MARTÍNEZ et al, 2018). 

A adsorção de hidrogênio por materiais porosos geralmente é resultado de 

interações fracas de Van der Waals entre as moléculas do gás e da superfície do material 

(TEDDS et al, 2011). É possível descrever sistemas de adsorção através do cálculo da energia 

de interação entre o adsorvato e o adsorvente em diversos pontos dentro de uma célula unitária, 

assim incorporando tanto informações espaciais como energéticas (BUCIOR et al, 2019).

Propriedades textuais como volume de poros e área superficial são as mais comuns 

propriedades características dos materiais, por carregarem informações de grande relevância, 

porém nos últimos anos estudos se vem diversificando formas de descrever essas relações 

considerando propriedades químicas em adição as textuais ou revisitando diferentes formas e 

definições de cálculos para poros como a distribuição de energia potencial (BUCIOR et al, 

2019).



3 METODOLOGIA
3.1 Obtenção de dados

Para alimentar a rotina computacional arquivos do tipo <.cif= ou <.car= das 

estruturas MOF9s e zeólitas foram obtidas do site MOFX-DB (BOBBITT et al, 2023) e 

Database of Zeolite Structures (Baerlocher et al, 1996) para obtenção de propriedades 

geométricas e moleculares das estruturas.

Figura 5 3 Exemplo de arquivo <.cif=

Os arquivos de entrada possuem as propriedades geométricas da estrutura, como 

dimensões e ângulos, assim como sua composição, simetria, posições e ligações de seus átomos. 

Para a execução da rotina são utilizadas as dimensões e ângulos da caixa de simulação, os 

átomos da estrutura com suas posições relativas e ligações de acordo como exibido na figura 5.

3.2 Rotina computacional

A execução do processo de obtenção das distribuições de energia potencial se deu 

através de um código em python que lê os dados presentes no arquivo de entrada, sendo ele 

<.cif= ou <.car=, verifica se as dimensões da caixa de simulação tem no mínimo 30 Å cada, 

padronização para as estruturas possuírem pelo menos o dobro do tamanho do cut-off escolhido 

de 12,8 Å, e caso não possuam, a caixa e seus átomos são replicados nas dimensões que não 

atendem o tamanho mínimo um número inteiro de vezes o suficiente para que o requisito seja 



atendido.

Figura 6 3 Ajuste no tamanho da caixa de simulação de uma MOF

O Ajuste de tamanho da caixa de simulação e a transformação das posições relativas 

dos átomos, presentes nos arquivos <.cif=, em posições absolutas seguem as regras de 

cristalografia por álgebra linear com uma matriz de transformada de base como mostrado na 

equação 1, onde A, B e C são as dimensões da caixa de simulação, ³, ³ e ³ são os ângulos da 

caixa de simulação, X, Y e Z são as coordenadas absolutas do átomo e x, y e z são as posições 

relativas do átomo.



Equação 1 3 Transformação de base

Paralelamente ao ajuste da caixa os campos de força utilizados, sendo esses o 

Universal Forcefield (UFF) (RAPPE, 1992) e UFF com parâmetros ajustados em consideração 

dos efeitos dos tamanhos de poros em zeólitas, tem seus parâmetros de interação intermolecular, 

profundidade do poço (ÿ) e distância de potencial mínimo (r0), organizados em uma tabela para 

facilitar a identificação de interações e cálculos envolvendo as regras de mistura de Lorentz-

Berthelot para o cálculo do potencial de energia. 

Em seguida, os átomos da caixa de simulação com tamanho ajustado são tipificados 

de acordo com a tabela feita das interações intermoleculares pelos campos de força para melhor 

identificação em processos futuros. No passo seguinte, 26 cópias da caixa de simulação são 

geradas em torno da caixa original para simular a continuidade da estrutura cristalina garantindo 

a condição de contorno periódica.

Figura 7 3 Criação das cópias da caixa de simulação de uma MOF



Com as estruturas já preparadas para a análise, a estrutura do adsorvato é analisada 

e para cada estrutura são definidas <N= posições aleatórias dentro da caixa de simulação original 

para inserir o adsorvato como uma sonda, para estruturas de sondas não unitárias em cada 

posição a sonda será também rotacionada de forma aleatória.

Com esse sistema de estruturas e posições de sonda organizado, o código verifica 

paralelamente para cada ponto de sondagem os átomos da estrutura que estão dentro do cut-off 

e soma o potencial de Lennard-Jones 12-6 de todas essas interações para se ter o potencial 

energético de cada ponto da sonda. O potencial é calculado de acordo com a equação 2, onde ÷ 

é o poço de potencial calculado pela média geométrica dessa propriedade entre dois átomos, r0 

é a distância na qual o potencial se encontra no mínimo calculado pela média aritmética dessa 

propriedade entre dois átomos e r é a distância entre um átomo da estrutura e o da sonda.

Equação 2 3 Potencial de Lennard-Jones 12-6

(ݎ)ܲ = ߳ ݎ0ݎ)] )12 2 2 ݎ0ݎ) )6]
6 ߳ = (߳௜ 7 ௝߳)0,5                 6 0ݎ = ௜,0ݎ + ௝26,0ݎ ݎ = ((ܺ௣௥௢௕௘ 2 ܺ௦௧௥௨௖௧.)2 + ( ௣ܻ௥௢௕௘ 2 ௦ܻ௧௥௨௖௧.)2 + (ܼ௣௥௢௕௘ 2 ܼ௦௧௥௨௖௧.)2)0,5

Com os resultados obtidos são criados histogramas de energia com a frequência de 

pontos nos intervalos de potenciais energéticos negativos, assim obtendo a distribuição 

energética da estrutura que a categoriza. Por fim os mesmos dados que geram os histogramas 



são repassados para uma planilha Excel para análise quantitativa e geram gráficos 

colorimétricos 3D para clareza visual da distribuição energética das estruturas. O código 

também tem a capacidade de criar gráficos colorimétricos 2D da estrutura por camadas no eixo 

Z, porém esse método necessita de um número de pontos de sondagem muito maior que <N=, 

assim exigindo maior tempo computacional, esse método é utilizado apenas em casos em que 

se deseja analisar poucas estruturas.

3.3 Ferramentas utilizadas
O software Materials Studios foi utilizado para visualização clara das estruturas e 

no início do desenvolvimento da rotina de computação para auxilio no entendimento no 

tratamento de replicações da caixa de simulação e organização do arquivo <.cif= quando a rotina 

não possuía capacidade de lidar com simetrias mais complexas.

O python foi a principal ferramenta no desenvolvimento deste trabalho toda a rotina 

computacional e geração de resultados foi feita nele com auxílio de suas bibliotecas, onde cada 

uma delas teve sua função em um tipo de atividade diferente do código:

" Funções matemáticas: numpy, math e random;

" Organização de dados: pandas;

" Geração de gráficos: matplotlib e plotly;

" Paralelização da rotina: joblib;

" Informações de cristalografia: pyxtal;

" Manipulação de arquivos externos: pathlib e PIL (pillow);



3.3.1 Funções matemáticas

Entre essas bibliotecas teve como destaque a numpy pelas funções de criação, 

cálculos e manipulação de dados em forma de matriz e funções trigonométricas, enquanto a 

biblioteca math teve como função o arredondamento de números e a random gera valores 

aleatórios dentro de intervalos definidos. Com essas bibliotecas que foi possível diminuir a 

complexidade e o tempo computacional nos ajustes nas caixas de simulação e da sonda, além 

do tratamento de dados com grande quantidade de valores.

3.3.2 Organização de dados

A biblioteca pandas tem como principal função a criação e manipulação de dados 

por dataframes, que são estruturas similares a planilhas de Excel com dados armazenados em 

células com linhas e colunas especificas, facilitando o armazenamento de grande quantidade de 

dados variados de forma organizada. Essa biblioteca que permitiu o armazenamento dos dados 

caixas de simulação, das sondas e dos resultados de distribuição de energia, além de permitir a 

exportação dessas tabelas de dados como planilhas Excel.

3.3.3 Geração de gráficos

Para a criação de gráficos mais simples como os de histogramas de energia 

potencial e os mapas colorimétricos 2D de malhas a biblioteca matplotlib foi utilizada devido 

suas simples, porém eficientes, funções para criação de gráficos 2D. No caso de gráficos com 

elementos mais complexos como os mapas colorimétricos 3D foi utilizado a biblioteca plotly 

devido sua grande diversidade de funções de customização gráfica e possibilidade de 

dinamicidade em seus gráficos que são salvos no formato <.html= para permitir essa 

visualização dinâmica.

3.3.4 Paralelização da rotina

Para tornar o custoso processo presente nos passos que levam aos cálculos de 

potenciais energéticos de 100.000 pontos aleatórios para cada estrutura, foi utilizada a 

biblioteca joblib para permitir que <n= pontos aleatórios possam ser tratados em paralelo ao 

mesmo tempo, onde <n= depende da quantidade de processadores lógicos possam ser alocados 

para o processo, assim diminuindo consideravelmente o tempo necessário para o cálculo de 

todos os pontos.



3.3.5 Informações de cristalografia

Um dos principais passos presentes inicialmente no tratamento da caixa de 

simulação é a análise das simetrias utilizadas na alocação dos átomos presentes nela, enquanto 

alguns arquivos <.cif= explicitam as simetrias utilizadas, alguns codificam essas simetrias de 

acordo com um padrão cristalográfico como mostrado na figura 8, assim sendo necessário a 

utilização da biblioteca pyxtal para decodificação dessas simetrias permitindo o tratamento de 

dados.

Figura 8 3 Arquivo <.cif= com simetrias codificadas

3.3.6 Manipulação de arquivos externos

Para permitir a identificação e seleção de vários arquivos de um mesmo formato, 

no caso <.cif= e <.car=, dentro de uma pasta foi utilizado a biblioteca pathlib, assim permitindo 

uma maior segurança de que apenas os arquivos do tipo selecionado serão vistos pelo código e 

assim permitir que cada um passe pelo seu tratamento especifico. Para a customização dos 

mapas colorimétricos 3D com os logos da Universidade Federal do Ceará (UFC) e o 

Laboratório 3D que possibilitaram e auxiliaram a criação deste trabalho foi utilizado da 

biblioteca PIL (pillow) para leitura e codificação de imagens. 

 



4 RESULTADOS
Este trabalho gerou uma rotina que permitiu em torno de 3 semanas gerar 

histogramas de energia e mapas colorimétricos 3D de todas as MOFs do CoRE MOF 14 e todas 

as zeólitas do Database of Zeolite Structures. Com esses resultados foi possível utilizar dessa 

propriedade energética das estruturas para melhor caracteriza-las no âmbito de adsorção e 

depois alimentar redes neurais para treinamento de machine learning em outros trabalhos 

associados.

4.1 Histogramas de energia
Gráfico 1 3 Exemplos de histogramas de energia de MOF e zeólita

Os histogramas gerados analisam a frequência de pontos dentro de cada intervalo 

de potencial energético, assim caracterizando uma distribuição energética para cada estrutura. 

O código define o passo dos intervalos mostrados no eixo X de acordo com o valor máximo de 

energia da estrutura, onde a cada dezena arredondando para cima é adicionado mais um ao 



passo. Esses dados de histograma também são transformados pela rotina em uma planilha Excel 

para melhor análise dos dados dessas estruturas. 

O valor <N= de pontos de inserção da sonda foi definido como 100.000 após avaliar 

a precisão dos histogramas gerados para <N= nos valores de 10.000, 100.000 e 1.000.000 e os 

respectivos tempos computacionais da rotina, onde se mostrou que a partir de 100.000 os 

resultados apresentavam boa precisão e tempo computacional consideravelmente menor que 

1.000.000 e sem apresentar diferenças significativas nos resultados como visto no gráfico 2 e 

na figura 9.

Gráfico 2 3 Comparações de histogramas de MOF9s e zeólitas com diferentes <N= pontos 



Figura 9 3 Comparação de tempo de rotina para diferentes <N= 



Foi possível verificar o nível de precisão dos resultados dos histogramas para MOFs 

devido ao trabalho de BUCCIOR et al, comparando os resultados dos histogramas 

disponibilizados por ele como no exemplo do gráfico 3 os dados <ADATAC_ref=, permitindo 

avaliar que a rotina demonstra precisão significativa em seus resultados.

 Gráfico 3 3 Comparação de histogramas de referência de MOF9s



4.2 Planilhas de Excel
Figura 10 3 Planilha de dados para um conjunto de zeólitas

A rotina computacional organiza os dados das estruturas analisadas da forma que a 

figura 10 demonstra, de forma que permite verificar de forma mais precisa e quantitativa os 

dados dos gráficos de histograma de energia. Com esses dados foram avaliadas tentativas de 

associações de propriedades físicas das estruturas, vistas na figura 11, com dados de adsorção 

em excesso. 

As associações tiveram como objetivo verificar se havia alguma relação direta 

dessas propriedades que permitisse avaliar diretamente o potencial de adsorção na estrutura. O 

que se mostrou inconclusivo na forma avaliada, pois a tentativa de reduzir os dados do 

histograma para um único valor não conseguiram de forma eficaz representar as propriedades 

espaciais também captadas na distribuição de energia potencial, porém ainda assim essas 

associações mostraram possuir certa tendência entre as propriedades, como exibido no gráfico 

4. Dessa forma comprovando que a distribuição de energia potencial tem capacidade de 

caracterizar estruturas e auxiliar na escolha de estruturas que possuem bom potencial de 

adsorção.



Figura 11 3 Tentativa de associações de propriedades em zeólitas

Gráfico 4 3 Associações de propriedades normalizadas para zeólitas



Como visto no gráfico 4, foi testado a associação da energia potencial média da 

estrutura obtida através do somatório do produto das frequências pelos intervalos de energia e 

essa propriedade volumétrica com a quantidade máxima de adsorção em excesso da estrutura, 



com todos os valores normalizados. A adsorção máxima em excesso, propriedade essa que se 

refere a adsorção da molécula de adsorvato desconsiderando quaisquer outros elementos 

ocupantes, foi obtida para pressões diferentes para cada estrutura, no intervalo de 50 a 35000 

kPa.

Figura 12 3 Comparação de top 10 para zeólitas

4.3 Mapas colorimétricos 3D
Figura 13 3 Mapa colorimétrico de MOF sem o esqueleto da estrutura



Também são gerados pela rotina mapas colorimétricos dinâmicos 3D no formato 

<.html=, permitindo uma visualização da distribuição de energia nas estruturas de forma mais 

intuitiva. Caso o arquivo <.cif= utilizado na análise da estrutura também forneça as ligações da 

estrutura a rotina consegue graficar a estrutura em conjunto com sua distribuição de energia e 

devido a dinamicidade do formato <.html= é possível isolar a visualização de cada parte 

escondendo a outra, clicando na legenda (<Potentials= ou <Structure=) do elemento que deseja 

esconder.

Figura 14 3 Mapa colorimétrico de zeólita com o esqueleto da estrutura

4.4 Mapas colorimétricos 2D
Possuem a mesma função do mapa colorimétrico 3D, porém por focar a vista em 

camadas no eixo Z, permite ter uma visão mais detalhadas de algumas zonas. Entretanto como 

dito anteriormente, devido a grande quantidade de tempo computacional é utilizado com menor 

frequência.



Figura 15 3 Exemplo de mapas colorimétricos 2D com múltiplas camadas de uma MOF

 



4.5 Exemplo de resultados com outro tipo de sonda
Foi testado o metano como uma sonda para avaliar a flexibilidade do código, já que 

diferente do hidrogênio que foi tratado como um átomo unitário, ou seja, a molécula de H2 é 

representado como apenas um átomo de H porém utilizando as propriedades de uma molécula 

de H2, o metano foi tratado propriamente como molécula com interações átomo-átomo e assim 

cada átomo presente nele teve sua posição e propriedades levada em consideração. Esse 

tratamento provou-se aumentar o tempo computacional, como exemplo a VAGMAT que 

custava 50 segundos para seus cálculos utilizando hidrogênio como sonda, levou 3,5 minutos 

com o metano como sonda, porém mostra-se efetivo.

Figura 16 3 Exemplos de comparação de resultados com diferentes sondas para uma MOF



5 CONCLUSÃO

A rotina computacional se provou bastante capaz no cálculo das distribuições de 

energias potenciais, possuindo boa capacidade de flexibilidade com arquivos de entrada com 

padrões diferentes e diferentes moléculas sonda, apresenta diferentes tipos de resultados para 

entendimento da caracterização energética da estrutura de forma clara e objetiva. Foi possível 

aplicar a rotina para MOF9s e zeólitas e a rotina conseguir os diferenciar, permitindo assim a 

execução do tratamento adequado.

Tendo em vista todos os resultados obtidos, foi notado que a distribuição de energia 

potencial possui capacidade de caracterizar as estruturas carregando tanto propriedades 

energéticas como espaciais. Tal capacidade proporciona a possibilidade de seu uso como uma 

propriedade relevante na análise de capacidade de adsorção de uma estrutura, como foi 

percebido tanto no trabalho de Buccior et al, como no trabalho de <Energy histograms as 

features for machine learning to predict adsorption in zeolite= apresentado no 15° encontro 



brasileiro de adsorção (EBA), na qual o uso dessa propriedade como um descritor de machine 

learning possibilitou a criação de uma rede neural com boa capacidade de predição de adsorção 

para zeólitas.

Como perspectiva futura há interesse de implementar funções para considerar os 

efeitos de cargas das estruturas. Durante o desenvolvimento do trabalho houve a tentativa de 

implementar essa consideração para algumas zeólitas, porém não houve progresso. Contudo ao 

verificar pesquisas relacionadas a esse tópico foi verificado que as cargas tendem a não afetar 

consideravelmente a distribuição de energia potencial das estruturas, sendo os efeitos os efeitos 

das interações atômicas dos cátions o fator mais significante, algo que a rotina tem a capacidade 

de fazer.
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