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abstract 

The reaction kinetics of the oxidative dehydrogenation of propane was studied by using 
periodic density functional theory with a plane-waves basis set and pseudopotential. The reaction 
proceeds via a Mars - van Krevelen redox mechanism and its elementary steps are identified, the 
activation of propane has been found to be the rate determining step. 

 
I - Më §ÇU 

Ph¶n øng oxi-®ehi®ro hãa (Oxidative 
DeHydrogenation: ODH) C3H8 sö dông xóc t¸c 
V2O5 ®−îc sö dông trong c«ng nghiÖp ®Ó s¶n 
xuÊt propen C3H6 víi nh÷ng −u ®iÓm chÝnh: 
NhiÖt ®é ph¶n øng kh«ng cao (475 - 550oC), sù 
cèc hãa ®−îc h¹n chÕ [1]. Cho ®Õn thêi ®iÓm 
hiÖn t¹i, mÆc dï V2O5 ®· ®−îc ®−a vµo sö dông 
nh− mét chÊt xóc t¸c th−¬ng m¹i cho qu¸ tr×nh 
ODH ankan nh−ng c¬ chÕ chi tiÕt ®èi víi qu¸ 
tr×nh nµy vÉn cßn nh÷ng yªu cÇu cÇn lµm s¸ng 
tá thªm: b−íc quyÕt ®Þnh ph¶n øng, c¬ chÕ t¸i 
sinh xóc t¸c. 

Trong c«ng tr×nh nµy, c¬ chÕ ph¶n øng ODH 
C3H8 ®−îc nghiªn cøu chi tiÕt b»ng ph−¬ng ph¸p 
phiÕm hµm mËt ®é trong hÖ tuÇn hoµn sö dông 
sãng ph¼ng vµ thÕ gi¶. KÕt qu¶ tÝnh to¸n phï 
hîp víi c¬ chÕ thùc nghiÖm Mars-van Krevelen.  

II - M¤ H×NH Vµ PH¦¥NG PH¸P TÝNH 

Tinh thÓ V2O5 thuéc kiÓu cÊu tróc 
orthorhombic (a = 11,522 Å, b = 3,566 Å, c = 
4,375 Å), mét « m¹ng c¬ së cã thµnh phÇn 

V4O10 (h×nh 1). 
 

 
H×nh 1: CÊu tróc V4O10 

 
¤ m¹ng V4O10 ®−îc coi nh− t¹o nªn tõ 2 mÆt 

V2O5 (001) song song víi nhau, kho¶ng c¸ch 
gi÷a 2 nguyªn tö oxi gÇn nhÊt thuéc 2 mÆt lµ 
3,070 Å. Nh− vËy 2 mÆt V2O5 (001) nµy liªn kÕt 
yÕu víi nhau bíi lùc van der Waals, khi tinh thÓ 
bÞ ph©n c¾t, sù t¸ch 2 mÆt (001) nµy lµ dÔ dµng 
h¬n c¶. MÆt V2O5(001) ®−îc gäi lµ mÆt ®Æc 
tr−ng cña tinh thÓ V2O5. Do vËy, c¸c nghiªn cøu 
®−îc thùc hiÖn chØ víi mÆt V2O5(001). 

C¸c tÝnh to¸n ®−îc thùc hiÖn t¹i ®iÓm 
gamma (Γ), sö dông phiÕm hµm t−¬ng quan trao 
®æi GGA-PBE, thÕ gi¶ Ultrasoft Vanderbilt víi 
ng−ìng c¾t hµm sãng 25 ryd. Tham sè m¹ng 
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cho supercell V2O5(001) 1x2x2 lµ a = 11,5219 
Å, b = 7,1334 Å, c = 17,0489 Å, líp ch©n kh«ng 
cã ®é dµy 13 Å; tr¹ng th¸i chuyÓn tiÕp ®−îc x¸c 
®Þnh b»ng ph−¬ng ph¸p CI-NEB (Climbing 
Image Nudged Elastic Band) víi c¸c tham sè: 
tiªu chuÈn héi tô vÒ lùc lµ 0,05 eV/Å. TÊt c¶ c¸c 
phÐp tÝnh to¸n sö dông phÇn mÒm m· nguån më 
PWscf [2]. C¸c tham sè lùa chän nªu trªn ®· 
®−îc chøng minh lµ hîp lÝ ®Ó c¸c kÕt qu¶ nhËn 
®−îc lµ ®ñ ®é tin cËy [3].  

III - KÕT QU¶ Vµ TH¶O LUËN 

Theo c¬ chÕ Mars-van Krevelen, ë giai ®o¹n 
hÊp phô, C3H8 sÏ ph¶n øng víi nguyªn tö oxi 
cña V2O5. C¸c nguyªn tö oxi phèi trÝ 1 (1-fold 
O) trªn bÒ mÆt V2O5 chiÕm −u thÕ vÒ kh«ng gian 
nªn sÏ ph¶n øng víi nhãm CH2 hoÆc CH3 t¹o 
c¸c s¶n phÈm trung gian d¹ng C-O-H [5]. XuÊt 
ph¸t tõ hÖ C3H8 + V2O5(001) (kÝ hiÖu hÖ I), cã 3 
kh¶ n¨ng hÊp phô: ®Þnh h−íng CH2 xuèng 1-
fold O, ®Þnh h−íng CH3 xuèng 1-fold O vµ sù 
®Þnh h−íng ®ång thêi c¶ CH2 vµ CH3 xuèng 1-
fold O (kÌm theo sù ph¸ vì liªn kÕt C-C). N¨ng 
l−îng liªn kÕt (CH3)2CH-H lµ 412.124 kJ/mol 
nhá h¬n n¨ng l−îng liªn kÕt CH3CH2CH2-H lµ 
422.584 kJ/mol, h¬n n÷a gèc (CH3)2CH- bÒn 
h¬n gèc CH3CH2CH2- do cã hiÖu øng siªu liªn 
hîp m¹nh h¬n tõ 2 nhãm CH3. 

§iÒu nµy phï hîp víi kÕt qu¶ tÝnh n¨ng 
l−îng ho¹t hãa Ea vµ n¨ng l−îng hÊp phô Eads 
cho 2 kh¶ n¨ng hÊp phô nµy (b¶ng 1). KiÓu ®Þnh 
h−íng thø 3 còng ®−îc xÐt thªm lµ hÊp phô kÌm 
theo sù bÎ g·y liªn kÕt C-C, vÒ mÆt nhiÖt ®éng, 
n¨ng l−îng liªn kÕt C-C kho¶ng 384 kJ/mol nhá 
h¬n n¨ng l−îng liªn kÕt C-H nh−ng sù ®Þnh 
h−íng nµy rÊt kh«ng thuËn lîi vÒ mÆt ®éng häc 
do tr¹ng th¸i chuyÓn tiÕp cã cÊu tróc rÊt kÐm 
bÒn (h×nh 3) nªn cã n¨ng l−îng rÊt cao. 

B¶ng 1: Ea vµ Eads c¸c kh¶ n¨ng hÊp phô C3H8 

§Þnh h−íng Ea, kJ/mol Eads, kJ/mol 

CH2 (t¹o hÖ I.1) 96,8997 -6,0133 

CH3 141,4714 15,5523 

BÎ g·y liªn kÕt 
C-C 

187,7669 77,0615 

 
H×nh 2: HÖ I 

 

 
H×nh 3: TS cña qu¸ tr×nh hÊp phô ph©n c¾t 

liªn kÕt C-C 
 

Nh− vËy, giai ®o¹n hÊp phô lµ sù ®Þnh h−íng 
−u tiªn CH2. 

XÐt chi tiÕt h¬n, giai ®o¹n hÊp phô ®Þnh 
h−íng CH2 gåm 2 b−íc (h×nh 4). 

D¹ng h×nh häc cña TS qu¸ tr×nh chuyÓn tõ 
cÊu tróc I tíi cÊu tróc I.1 (kÝ hiÖu TS(I_I.1)) cho 
thÊy, TS nµy ®−îc lµm bÒn bëi hiÖu øng siªu 
liªn hîp tõ 2 nhãm CH3.  

Tõ cÊu tróc trung gian I.1, ta sÏ kh¶o s¸t 2 
h−íng chÝnh ®Ó t¹o s¶n phÈm  C3H6 (propen):  

H−íng 1. Gi¶i hÊp trùc tiÕp tõ I.1 (h×nh 5) 
t¹o C3H6. 

H−íng 2. H4 cña I.1 dÞch chuyÓn sang O14 
t¹o hÖ I.1.1 (h×nh 6) råi sau ®ã gi¶i hÊp t¹o 
C3H6. 
 
H−íng 1. Gi¶i hÊp trùc tiÕp tõ I.1, bëi v× c¸c 
nguyªn tö H trong mçi nhãm CH3 còng nh− 2 
nhãm CH3 víi gi¶ thiÕt ban ®Çu lµ kh«ng t−¬ng 
®−¬ng víi nhau, do vËy mét sè ®−êng ph¶n øng 
(Reaction Path: RP) sau ®−îc nghiªn cøu 

- RP.I.1_I.1.P1: H3 cña I.1 dÞch chuyÓn tíi O13 
t¹o H2O vµ gi¶i hÊp t¹o C3H6 (hÖ s¶n phÈm 
I.1.P1). 
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- RP.I.1_I.1.P2: H1 cña I.1 dÞch chuyÓn tíi 
C2, H5 dÞch chuyÓn tíi O13 t¹o H2O vµ gi¶i hÊp 
t¹o C3H6 (hÖ s¶n phÈm I.1.P2). 

- RP.I.1_I.1.P3: H3 cña I.1 dÞch chuyÓn tíi 
C2, H5 dÞch chuyÓn tíi O13 t¹o H2O vµ gi¶i hÊp 
t¹o C3H6 (hÖ s¶n phÈm I.1.P3). 

- RP.I.1_I.1.P4: H6 cña I.1 dÞch chuyÓn tíi 
O13 t¹o H2O vµ gi¶i hÊp t¹o C3H6 (hÖ s¶n phÈm 
I.1.P4). 

- RP.I.1_I.1.P5: H7 cña I.1 dÞch chuyÓn tíi 
O13 t¹o H2O vµ gi¶i hÊp t¹o C3H6 (hÖ s¶n phÈm 
I.1.P5). 

  

                                       
 

H×nh 4: Mét sè cÊu tróc (bao gåm TS vµ s¶n phÈm I.1) trong giai ®o¹n hÊp phô ®Þnh h−íng CH2 
 
 

               
H×nh 5: HÖ I.1                                         H×nh 6: HÖ I.1.1 

 
KÕt qu¶ tÝnh Ea vµ Eads c¸c b−íc gi¶i hÊp 

theo h−íng 1 ®−îc nªu trong b¶ng 2. 

B¶ng 2: Ea vµ Eads c¸c giai ®o¹n gi¶i hÊp theo 
h−íng 1 

§−êng ph¶n 
øng Ea, kJ/mol Eads, kJ/mol 

RP.I.1_I.1.P1 100,6437 67,0812 

RP.I.1_I.1.P2 151,8937 58,1290 

RP.I.1_I.1.P3 348,3049 58,1285 

RP.I.1_I.1.P4 94,0038 62,6784 

RP.I.1_I.1.P5 101,7449 62,6787 

Khi xÐt chi tiÕt, mçi giai ®o¹n gi¶i hÊp tõ I.1 

cã thÓ tr¶i qua vµi b−íc tr−íc khi h×nh thµnh hÖ 
s¶n phÈm C3H6. 

§−êng RP.I.1_I.1.P1, RP.I.1_I.1.P5 vµ ®Æc 
biÖt lµ RP.I.1_I.1.P4 (dÞch chuyÓn H6 tõ I.1) 
thuËn lîi h¬n v× cã Ea vµ Eads nhá h¬n c¶. C¸c 
gi¸ trÞ Ea, Eads cña 3 ®−êng nµy gÇn nh− nhau 
cho thÊy vai trß gÇn nh− t−¬ng ®−¬ng cña H3 
víi H6 (sù kh¸c biÖt nhá gi÷a Ea vµ Eads cña 
RP.I.1_I.1.P1, RP.I.1_I.1.P4 g©y nªn bëi phÝa 
H6 cã thªm nguyªn tö O9, tuy nhiªn víi kho¶ng 
c¸ch H6-O9 lµ 2,3644 Å kh¸ lín nªn sù ¶nh 
h−ëng nµy lµ kh«ng lín l¾m) vµ H7. C©u tr¶ lêi 
chÝnh x¸c nhÊt vÒ c¸c gi¸ trÞ rÊt gÇn nhau cña Ea 
gi÷a hai ®−êng RP.I.1_I.1.P1 vµ RP.I.1_I.1.P4 
®−îc t×m ra khi nghiªn cøu c¸c cÊu tróc trung 
gian ®ã lµ: Tr¹ng th¸i chuyÓn tiÕp cña 3 ®−êng 
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nµy gÇn gièng nhau vÒ h×nh häc (h×nh 7, 8, 9) vµ 
cã n¨ng l−îng gÇn nh− nhau. Víi RP.I.1_I.1.P5, 
Ea cao h¬n ®«i chót so víi RP.I.1_I.1.P1 vµ 
RP.I.1_I.1.P4 cho thÊy sù ¶nh h−ëng cña yÕu tè 
kh«ng gian tíi kh¶ n¨ng ph¶n øng, H7 ë cÊu 
tróc I.1 bÞ ¶nh h−ëng kh«ng gian nhiÒu h¬n H6 
bëi gÇn c¸c nguyªn tö C2, C3 vµ H8 h¬n, gãc 
H6O13H4 = 93.087o (lín h¬n gãc H7O13H4 = 
67.077o) kh¸ gÇn víi gãc HOH = 104,5o (trong 
ph©n tö H2O). Gi¸ trÞ n¨ng l−îng cña c¸c TS nµy 
gÇn nh− nhau. 

Nghiªn cøu chi tiÕt ®−êng ph¶n øng 
RP.I.1_I.1.P4 b»ng ph−¬ng ph¸p NEB cho kÕt 
qu¶: H6 tõ TS sÏ dÞch chuyÓn tíi O9 t¹o nhãm 

OH (phøc I.1.P4*) vµ gi¶i hÊp, sau ®ã H6 míi 
chuyÓn vÒ O13 t¹o H2O (hÖ I.1.P4). Qu¸ tr×nh 
2V-OH → V-OH2 + V=O cã ∆E = -2,7513 
kJ/mol. 

Còng cÇn l−u ý r»ng, ë hÖ I.1.P4, H2O ch−a 
t¸ch khái bÒ mÆt V2O5, sù t¸ch H2O sÏ ®−îc ®Ò 
cËp sau. 

Sù xuÊt hiÖn b−íc trung gian t¹o 2 nhãm 
OH trong RP.I.1_I.1.P4 bëi phøc I.1.P4* bÒn 
h¬n hÖ I.1.P4 (∆E=-2.7513 kJ/mol), tuy nhiªn 
sù kh¸c biÖt kh«ng ®¸ng kÓ vÒ n¨ng l−îng nµy 
cho thÊy sù chuyÓn qua l¹i gi÷a hai d¹ng cÊu 
tróc nµy lµ dÔ dµng: I.1.P4* ↔ I.1.P4. 

  

                        
 

H×nh 7: TS(I.1_I.1.P1)                         H×nh 8: TS(I.1_I.1.P4)            H×nh 9: TS(I.1_I.1.P5) 
E = -24947,5840 eV                               E = -24947,6528 eV                E = -24947,5725 eV 

 
 

                          

H×nh 10: Phøc I.1.P4*                           H×nh 11: HÖ I.1.P4 
 

Víi RP.I.1_I.1.P2 vµ ®Æc biÖt RP.I.1_I.1.P3, 
kh¶ n¨ng t¹o s¶n phÈm lµ rÊt khã kh¨n bíi Ea 
rÊt cao, ®iÒu nµy cã thÓ gi¶i thÝch bíi cÊu tróc 
rÊt kÐm bÒn cña TS(I.1_I.1.P3) (h×nh 12).  

MËt ®é electron tæng q (theo Lowdin) cña 
c¸c nguyªn tö C trong TS(I.1_I.1.P3) vµ 

TS(I.1_I.1.P4) còng nh− mËt ®é electron trªn 
c¸c orbital 2s vµ 2p ®−îc nªu ë b¶ng 3. Sù gi¶i 
táa electron tèt h¬n ë C2 cña TS(I.1_I.1.P4) thÓ 
hiÖn ë gi¸ trÞ q nhá h¬n. Gi¸ trÞ lín h¬n cña qs ë 
C2 cña TS(I.1_I.1.P3) g©y bëi lÝ do AO 2s(C2) 
kh«ng cßn kh¶ n¨ng xen phñ víi AO 1s(H5) 
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trong khi gi¸ trÞ nhá h¬n cña qp l¹i g©y nªn bëi 
kh¶ n¨ng xen phñ m¹nh h¬n cña c¸c AO 2p(C2) 
víi c¸c AO 2p(C) kh¸c. Cã thÓ nhËn thÊy ®iÒu 
nµy khi ph©n tÝch c¸c hÖ sè hµm sãng MO. 

LÝ do tiÕp theo dÉn tíi n¨ng l−îng cña 
TS(I.1_I.1.P3) trë nªn rÊt cao lµ sù h×nh thµnh 
cÊu tróc V-OH2 kÐm bÒn h¬n so víi cÊu tróc V-
OH cña TS(I.1_I.1.P4) víi hãa trÞ 2 bÒn v÷ng 
cña oxi. Thªm vµo ®ã, kÕt qu¶ tÝnh ®é tõ hãa 
toµn phÇn (sè electron cã ms (+1/2) - sè electron 
cã ms (-1/2)) lµ 0,11 víi TS(I.1_I.1.P3), lµ 0,45 
víi TS(I.1_I.1.P4) vµ sù ph©n bè mËt ®é spin 
(t−¬ng øng víi c¸c h×nh 13a vµ 13b) cho thÊy: 
Lùc ®Èy gi÷a c¸c electron ®−îc gi¶m ®i ë 
TS(I.1_I.1.P4) v× cã ®é tõ hãa toµn phÇn lín h¬n 

gÊp 4 lÇn so víi ë TS(I.1_I.1.P3), trong khi mËt 
®é spin l¹i ®−îc ph©n bè ®Òu trªn toµn hÖ (h×nh 
13). Tr¸i l¹i ë TS(I.1_I.1.P3), ®iÒu nµy dÉn tíi 
sù t¨ng n¨ng l−îng so víi TS(I.1_I.1.P4). 
 

 

H×nh 12: TS(I.1_I.1.P3) 
 

B¶ng 3: MËt ®é vµ sù ph©n bè electron trªn c¸c AO cña c¸c nguyªn tö cacbon thuéc  
TS(I.1_I.1.P3) vµ TS(I.1_I.1.P4) 

 C1 C2 C3 

 Q qs qp q qs qp q qs qp 

TS(I.1_I.1.P3) 4,4602 1,0539 3,4064 3,9459 1,2787 2,6672 4,4664 1,0571 3,4093 

TS(I.1_I.1.P4) 4,4578 1,0448 3,4129 3,8957 1,0416 2,8541 4,4541 1,0417 3,4124 

 
 

    

H×nh 13: MËt ®é spin cña c¸c TS 
 

Nh− vËy cã thÓ kÕt luËn, kh¶ n¨ng nguyªn tö 
H ch¹y däc m¹ch C (nh− trong RP.I.1_I.1.P2 vµ 
RP.I.1_I.1.P3) lµ kh«ng ®−îc −u tiªn.  

H−íng 2. Tr−íc tiªn, H4 cña I.1 dÞch 
chuyÓn sang O14 t¹o hÖ I.1.1 (h×nh 6). Qu¸ 
tr×nh nµy x¶y ra dÔ dµng v× Ea = 5.1866 kJ/mol, 
Eads = -43.3502 kJ/mol. Hai ®−êng ph¶n øng 
sau ®−îc nghiªn cøu: 

-RP. I.1.1_I.1.1.P1: H6 cña I.1.1 dÞch 
chuyÓn tíi O9 ®ång thêi gi¶i hÊp t¹o hÖ s¶n 
phÈm I.1.1.P1; 

-RP. I.1.1_I.1.1.P2: H6 cña I.1.1 dÞch 
chuyÓn tíi O13 ®ång thêi gi¶i hÊp t¹o hÖ s¶n 
phÈm I.1.1.P2. 

KÕt qu¶ tÝnh Ea vµ Eads c¸c b−íc gi¶i hÊp 
theo h−íng 2 ®−îc nªu trong b¶ng 4. 

B¶ng 4: Ea vµ Eads c¸c giai ®o¹n gi¶i hÊp theo 
h−íng 2 

§−êng ph¶n øng Ea, 
kJ/mol 

Eads, 
kJ/mol 

RP. I.1.1_I.1.1.P1 121,9599 83,4704 

RP. I.1.1_I.1.1.P2 130,9417 77,4224 
 

Víi Ea còng nh− Eads cao h¬n so víi 
RP.I.1_I.1.P1 vµ RP.I.1_I.1.P4, c¸c ®−êng RP. 
I.1.1_I.1.1.P1 vµ RP. I.1.1_I.1.1.P2 kh«ng ®−îc 
−u tiªn.  

C¸c giai ®o¹n t¸i sinh xóc t¸c: Gi¶i hÊp 
H2O, hÊp phô O2 t¹o V2O5. Sù gi¶i hÊp H2O trªn 
bÒ mÆt V2O5 kh«ng th«ng qua tr¹ng th¸i chuyÓn 
tiÕp, n¨ng l−îng gi¶i hÊp Edes = 175.0605 
kJ/mol. Sù gi¶i hÊp nµy ®· t¹o mét “lç trèng“ 
trªn nguyªn tö V7 (h×nh 14), ®ã lµ mét qu¸ tr×nh 
khö lµm gi¶m møc oxi hãa cña vanadi. N¨ng 
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l−îng cÇn cho qu¸ tr×nh gi¶i hÊp kh¸ lín, tuy 
nhiªn cã sù bï ®¾p n¨ng l−îng tõ qu¸ tr×nh hÊp 
phô O2. Hai kh¶ n¨ng hÊp phô O2 ®−îc nghiªn 
cøu: HÊp phô kh«ng ph©n li 1 ph©n tö O2 vµo 1 
“lç trèng“ Eads = -216,1828 kJ/mol vµ hÊp phô 
ph©n li 1 ph©n tö O2 vµo 2 “lç trèng“ c¹nh nhau 
víi Eads = -683.3244 kJ/mol. 

  
      
H×nh 14: Gi¶i hÊp H2O t¹o “lç trèng“ ë V7 

 
Nh− vËy cã thÓ ®−a ra gi¶ thiÕt: Khi xuÊt 

hiÖn 1 “lç trèng“ ®Çu tiªn, 1 ph©n tö O2 sÏ bÞ 
hÊp phô kh«ng ph©n li vµo “lç trèng“ ®ã; khi “lç 
trèng“ tiÕp theo xuÊt hiÖn th× cã sù ph©n li O2 
(bÞ hÊp phô tr−íc ®ã), 1 nguyªn tö O sÏ chuyÓn 
vµo “lç trèng“ thø hai nµy. Sù hÊp phô O2 x¶y ra 
dÔ dµng mµ kh«ng qua bÊt k× tr¹ng th¸i chuyÓn 
tiÕp nµo (kÕt qu¶ ph©n tÝch ®−êng ph¶n øng 
b»ng ph−¬ng ph¸p NEB). Sù dÞch chuyÓn “lç 
trèng“ ch¼ng h¹n tõ V7 sang V5 (nghÜa lµ O9 
dÞch chuyÓn tõ V5 sang V7) rÊt khã x¶y ra vÒ 
mÆt ®éng häc v× Ea = 320,4459 kJ/mol mÆc dï 
thuËn lîi vÒ mÆt nhiÖt ®éng (∆E = 0 kJ/mol), 
nh− vËy sù t¸i sinh xóc t¸c theo c¬ chÕ nµy chØ 
x¶y ra khi xuÊt hiÖn c¸c “lç trèng“ c¹nh nhau. 

IV - KÕT LUËN 

C¬ chÕ −u tiªn cña ph¶n øng ODH C3H8 trªn 
V2O5 gåm c¸c giai ®o¹n: HÊp phô C3H8 ®Þnh 
h−íng CH2 t¹o I.1; Tõ I.1, theo RP.I.1_I.1.P4 

t¹o s¶n phÈm C3H6. Giai ®o¹n chËm nhÊt quyÕt 
®Þnh tèc ®é ph¶n øng lµ giai ®o¹n hÊp phô C3H8, 
kÕt qu¶ nµy phï hîp víi kÕt qu¶ thùc nghiÖm 
[1]. Ea = 96,8997 kJ/mol  so víi Ea(thùc 
nghiÖm) = 87 [4], 110-120 [5], 122±6 kJ/mol 
[1]; nguyªn nh©n cña sù sai kh¸c víi thùc 
nghiÖm bëi c¸c gi¸ trÞ thùc nghiÖm ®o ®−îc víi 
xóc t¸c V2O5 trªn nÒn chÊt mang nµo ®ã (th−êng 
lµ c¸c oxit kim lo¹i). 

C«ng tr×nh nµy ®−îc hç trî bëi ®Ò tµi nghiªn 
cøu khoa häc cÊp Bé Tr−êng §¹i häc S− ph¹m 
Hµ Néi: Nghiªn cøu ph¶n øng oxi - ®ehi®ro hãa 
ankan (ODH) trªn mét sè hÖ xóc t¸c oxit kim 
lo¹i b»ng ph−¬ng ph¸p phiÕm hµm mËt ®é sö 
dông sãng ph¼ng, m· sè: B2008-17-132. Chóng 
t«i còng xin c¶m ¬n TiÕn SÜ Lª Minh CÇm bëi 
nh÷ng th¶o luËn h÷u Ých vÒ ph−¬ng ph¸p thùc 
nghiÖm. 
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