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La eliminacién de azufre de las fracciones de petréleo es un proceso industrial
critico impulsado por regulaciones ambientales estrictas y para evitar la formacién de
especies derivadas del azufre que actuan como potentes venenos para catalizadores
utilizados en etapas posteriores del refinamiento de combustibles. Si bien el disulfuro
de molibdeno (MoS;) es el pilar de la hidrodesulfurizacion (HDS) industrial, una
comprension atomistica profunda de la reactividad intrinseca de los bordes MoS; no
promovidos sigue siendo esencial para desarrollar la proxima generacion de
catalizadores de alta eficiencia [1 ,2].

Este estudio explora la via de “Desulfurizacion Directa” (DDS), investigando en
panorama energético de la disociacién del H2 y la posterior desulfurizacién completa
del tiofeno [1].

Para capturar la compleja quimica del catalizador, utilizamos la Teoria del
Funcional de la Densidad (DFT) y el método “Nudged Elastic Band” (NEB) [3] para
explorar las barreras de reaccion de cada paso del mecanismo. El catalizador fue
representado por un nanocluster reducido de Mo+S32, de morfologia de “triangulo
truncado” basada en la evidencia experimental y tedrica establecida, que muestra que
las nanoparticulas de MoS; exponen diferentes tipos de sitios de borde y de esquina
con actividad catalitica [1]. Primero se estudio la activacion del hidrogeno molecular
adsorbido en el catalizador. Nuestro analisis muestra que la superficie de MoS; no es
uniformemente activa; la activacion de Hz es un proceso altamente especifico del sitio,
siendo los sitios de esquina los que muestran las mejores ventajas energéticas. De la
misma forma se estudid la adsorcion de la molécula de tiofeno, como modelo de
hidrocarburo sulfurado. Finalmente, el trabajo caracteriza las barreras de energia para
el ciclo completo de la DDS, detallando la transformacion del tiofeno en hidrocarburos
libres de azufre y H,S.
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