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Se presentan resultados de estudios computacionales sobre la estabilidad y propiedades electrénicas de
nanoestructuras bimetalicas (Au, Pd, Pt, Rh y Au-M, M=Ru, Cu) soportadas en TiO2, y su actividad catalitica en la
oxidacién de CO o propano a baja temperatura. Se analizé el efecto de la geometria, morfologia y composicién relativa
en la estabilidad energética. Se identificd un intermediario reactivo tipo peréster en la ruta de reaccidon del cimulo
de oro, explicando su alta actividad en la oxidacién de CO. Calculos a primeros principios en estructuras M13/TiO,
mostraron una transferencia de carga hacia Au desde el soporte defectuoso, que correlaciona con su alta actividad
catalitica, mientras que Rh favorecié la activacion del oxigeno en la interfase metal-soporte. La co-adsorcién de CO
indujo transferencia de carga del metal, promoviendo la formacién de especies M+-CO para sistemas con alta
actividad catalitica de Auy Rh. En cimulos Au-Ru, Au-Cu, la oxidacién de CO inicié con adsorcidn asociativa de oxigeno.
El analisis de cargas mostré que Cu sostiene la activaciéon de O, y la oxidacién de CO a través de su oxidacion,
funcionando como un reservorio de carga. Para la oxidacion de propano, calculos en cimulos de Pd, Pt y Pt-Pd/TiO>
revelaron una correlacidon entre la acidez de Lewis y la actividad catalitica, sugiriéndose como un descriptor de
reactividad quimica. Este estudio proporciona una mayor comprensién sobre el origen del efecto sinérgico de estos
metales en la actividad catalitica para la oxidacién de CO y propano, y provee informacién sobre intermediarios
reactivos como guia para estudiar estos sistemas en fase heterogénea.

Auditorio del Instituto
Viernes 28 de junio de 2024
13:00 hrs



