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La elucidacidn del mecanismo de oxidacidon del acido féormico (FAO) es de interés no solo por su potencial aplicacion en
la obtencion de nuevas plataformas energéticas, sino también por su relevancia para comprender el rol fundamental
gue juega la superficie en la eficiencia catalitica.

Una de las superficies cataliticas mas interesantes esta formada por una combinacion de Pt (activo) y Au (inactivo). En
este trabajo, estudiamos la adsorcion y difusion de CO (experimentalmente y a partir de calculos DFT) y H,CO, en la

superficie del electrodo como uno de los posibles pasos limitantes durante la oxidacidon de adsorbatos en electrodos de
Pty Pt/ Au.
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Se prepararon electrodos de Pt modificados con Au
utilizando la técnica de deposicion espontanea. El grado
de recubrimiento superficial puede ser controlado
ajustando la concentracién de la disolucion de Au y el
tiempo de exposicion del electrodo de Pt a la misma.
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Modificacion superficial del electrodo de Pt con Au utilizando el
meétodo de deposicion espontanea.
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: .. de CO mediante DFT en superficies de Pt
- (1 0 0) con recubrimiento parciales submonocapas de Au
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. - ~ e ' jp— gas— CO Top Pt 1,87 eV : 2,02 eV :
0S resultados muestran una fuerte dependencia con el tiempo .
transcurrido entre su adsorcidon y su eliminacion para el caso de CO Bridge Pt 2,1l eV 2,18 eV 3.43ev. -3,02eV
superficies de Pt/Au, pero se muestra independiente para Pt. CO HollowPt  -1,61 eV -2,06 eV - -
Difusién Superficial de CO a sitios de mayor estabilidad energética, O ToP AU : : : -2,53 eV
proceso activado para PtAu_ y sin barrera de activacion para Pt (1 0 0). CO Bridge Au - -1,83 eV -2.70 eV -2.61 eV
EStlé(1J|5iO a traves de NEB (Metodo de |la Banda Elastica DFT) CO Bridge, Pt _ 228 eV .156eV  -2.89eV
. CO Bridge, Pt - -2,20 eV -2,09eV  -2,70 eV
Conclusiones
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La difusidn superficial libre de reactivos a bajo potencial
no es posible cuando esta presente Au.
En el electrodo de Pt/Au, el Au actia como una barrera
dificultando la difusion en la superficie desde/hacia los
sitios activos y el principal resultado observable es el

desacoplamiento de la actividad catalitica
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