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Kataliza na bazie nanomaterialow

Nanotechnologia ma coraz wieksze znaczenie dla badania i rozwijania czystej energii, od
produkcji paliwa wodorowego po czyste spalanie. Naukowcy z UE postanowili poprawic
wydajnosc¢ i stabilnos¢ nanostrukturalnych materialéw katalitycznych.

Poszukiwania nowych nanostrukturalnych materiatow katalitycznych i udoskonalonych katalizatoréw
konwencjonalnych wymagaja prowadzenia kosztownych eksperymentéw opartych na metodach préb
i btedow. W efekcie katalizatory charakteryzuje sie zwykle tylko pod wzgledem reaktywnosci,
selektywnosci i stabilnosci,

Niewiele natomiast wiadomo o ich strukturze w skali atomowej czy zasadach dziatania. Finansowany
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ze srodkow UE projekt NANO-DESIGN (Computation-driven rational design of MoSx-based
desulphurization nanocatalysts) mial na celu uzupeinienie tych brakow dzieki opracowaniu
skutecznych narzedzi do charakteryzowania katalizatorow.

Aby zbadac katalize na poziomie podstawowym, uczeni wykorzystali najnowsza metodologie
obliczeniowa oparta na teorii funkcjonatu gestosci (DFT). Opracowali i zoptymalizowali modele
obliczeniowe reprezentatywne dla katalizatorow kontaktowych z siarczku molibdenu (MoSx).

Uzyskano obrazy metoda syntetycznej tunelowej mikroskopii skaningowej (STM) dla wszystkich
modeli oraz obliczono energie wigzace elektron i rdzen dla wybranych z nich. Zesp6t NANO-DESIGN
wykorzystatl te dane do analiz danych z eksperymentéw STM i rentgenowskiej spektroskopii
fotoemisyjnej (XPS) uktadow katalitycznych.

Uczeni ustalili, ze miejsca aktywne na krawedzi warstwowego MoSx maja istotne znaczenie dla
zrozumienia i udoskonalenia katalizatoréw kontaktowych. Ponadto ich ewolucja musi by¢ starannie
monitorowana przy pomocy eksperymentéw XPS prowadzonych w realistycznych warunkach.

Uczestnicy projektu ocenili przydatnos¢ katalizatoréw MoSx w zakresie odsiarczania spalin przy
pomocy obliczen DFT. Nanoczastki MoSx posiadaly niejednorodne wtasciwosci chemiczne
w miejscach brzegowych, a ich reaktywnos¢ zmieniata sie zaleznie od odlegtosci od naroznikéw
nanoczastek.

Rezultaty projektu NANO-DESIGN wskazuja na znaczenie miejsc aktywnych dla skutecznosci
katalizatorow na bazie MoSx oraz potrzebe stworzenia jawnych modeli nanoczastek w symulacji
katalizy. Co jeszcze istotniejsze, nowe narzedzia do charakteryzowania katalizatorow powinny
utorowac droge do bardziej racjonalnego projektowania katalizatorow umozliwiajacych odsiarczanie
spalin.
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