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Resumo: Sulfetos metalicos representam uma das classes de materiais mais importantes
e tecnologicamente relevantes, com aplicacbes em sensores de gas, optoeletrbnica,
fotoquimica, energia fotovoltaica e catdlise. De particular interesse para nossa proposta é
a relevancia dos sulfetos de cobalto na catalise, principalmente devido a sua estabilidade
térmica, a alta atividade e a seletividade. Essas propriedades séo criticas para processos
industriais, tais como: (1) Hidrodessulfurizacdo (HDS), na qual a remoc¢do de compostos
contendo enxofre da gasolina e do diesel pode reduzir a poluicdo do ar e melhorar a
qualidade do combustivel; (2) Reacdes de hidrogenacdo, nas quais sdo utilizados para
converter alcenos em alcanos; (3) Hidrodesnitrogenacao (HDN), para remover compostos
contendo nitrogénio (como piridina e quinolina), visto que esses compostos podem
envenenar catalisadores e contribuir para a poluicao do ar; (4) Sintese de Fischer-Tropsch
(FTS) de gas de sintese (CO e H;), na qual essas moléculas sdo convertidas em
hidrocarbonetos, incluindo gasolina, diesel e parafinas; e (5) Eletrocatalise,
especificamente relacionada a aplicacfes da reacdo de evolucdo de hidrogénio (HER).
Além disso, a interacdo de moléculas com sulfetos de cobalto é altamente relevante ndo
apenas para a catalise, mas também para outros fenbmenos, incluindo aplicacbes
relacionadas a corrosdo e a lubrificacdo. Portanto, uma investigacdo minuciosa da
interacdo de moléculas com superficies de sulfetos — incluindo a determinacdo das
forcas de ligacdo, das reagBes quimicas apds a adsorcdo, etc. — € urgentemente
necessaria. Sabe-se que as propriedades dos catalisadores a base de sulfeto de cobalto
podem ser ajustadas variando fatores como sua fase, a razdo de composi¢cao em relacéo
a outros cations promotores (ex.: espécies de molibdénio), bem como sua estrutura de
superficie e métodos de preparacédo [[x]]. No entanto, a pesquisa fundamental sobre
sistemas-modelo de sulfetos de Co é, até o momento, escassa na literatura. Portanto,

visamos elucidar os mecanismos fundamentais de reacdo relacionados as etapas
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elementares de adsorcao, difusdo e dissociacdo conectadas a fase e a estrutura atbmica
dos sulfetos de cobalto. Para explorar esses fendmenos, superficies de amostra
atomicamente definidas serdo preparadas e investigadas com microscopios de
tunelamento e de forga atdbmica em ultra-alto vacuo (UHV). Esta caracterizacdo permitira
identificar e conectar as reacdes de superficie a dois principais campos de aplicacéo:

catalise heterogénea e eletrocatalise.



