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Las estructuras bimetalicas de IrAu se presentan como catalizadores ideales de la reaccion CO +O, - CO,, denominada reaccion de
oxidacion del CO (COOR). Un factor fundamental en COOR es la activacion catalitica de O, en la que el O, se disocia en la superficie

del catalizador (Fig. 1). En superficies de Au, esta via conlleva un alto costo energetico, mientras que en materiales basados en Ir se
considera un proceso espontaneo. La sinergia establecida en aleaciones Au-Ir permite una mejora sustancial en la COOR.

En este trabajo, se emplea la teoria funcional de la densidad (DFT) para explorar la disociacion de O,. Mediante un estudio de energias
de adsorcion se evaluan las superficies mas estables para Ir, Au y IrAu. A traves del método de banda elastica modificada (NEB) se
estudia las energias de activacion (E.) para la disociacion de O..

Adsorcion de O, Molecular Superficie de Ir y Au
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Figura 1. Esquema para la COOR a través de un La adsorcion de O, es mas favorable en atomos de Ir. La adsorcicién sobre los atomos
mecanismo tipo Langmuir-Hinshelwood

de Ir promueve la reaccion de disociacion de O, en la mayoria de ellos.
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partir de los calculos de NEB. Insertadas las vistas laterales sobre cada trayectoria de las diferentes coordenadas de reaccion _ 5 o N _
durante la disociacion y el valor de cada energia de activacion (E ), respectivamente. Figura 3. Adsorcion O, molecular en una superficie mixta Ir-Au. a) Sitio Bridge
b) Sitio Hollow.

El O, molecular se adsorbe en los sitios “Bridge” y “Hollow” (Fig. 3) con cada a)

atomo alojado en ambas porciones metalicas de la interfase (Ir-Au). Las E___son

relativamente bajas, lo que permite una correcta adsorcion sin activacion. La
disociacion de O, adsorbido en la interfaz Ir-Au es un proceso facilitado (Fig. 4).

El sitio Hollow tiene una E_nula, respecto sitio Bridge que posee una pequena - © 1t T * |

barrera energetica (E = 0.18 eV). De esta manera se puede considerar que la 7 0.25 -
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disociacion de O, ocurre espontaneamente en la interfaz Ir-Au, generando una < .osf 0.5 8
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nueva via de reaccion propia de la aleacion IrAu. d

Cabe destacar que este ultimo hecho es coincidente con la formacion de CO, 4|
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gque se produce tambiéen el la interfaz con una Emuy baja evidenciando la 0.18 eV 425 E_= 0.0 eV
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Figura 4. Una vista superior del estado inicial y final en la trayectoria de minima energia para la disociacion de O,

a partir de los calculos de NEB a) en el “Bridge” de Ir-Auy b) en Hollow Ir-Au . Se informa el valor de la energia
Fera energética, en contraste de activacion (Ea) respectivamente.
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