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El platino es ampliamente conocido por su alta actividad catalitica en reacciones de
interés tecnolodgico y cientifico como HER, OER, water splitting, water-gas shift, entre
otras. Sin embargo, se trata de un material precioso y sumamente caro, por lo cual es
imperante reducir su utilizacion. Una de las maneras de lograrlo es mediante la
sintesis de nuevos compuestos con bajas proporciones de Pt que mantengan las
caracteristicas deseables del mismo. En este sentido, los nanotubos de carbono (CNT)
han mostrado interesantes y Unicas propiedades fisicas y quimicas (estructura tubular,
alta estabilidad quimica, baja resistividad, alta conductividad térmica y eléctrica, y una
enorme area superficial) que les permiten ser considerados excelentes materiales de
electrodo, tanto individualmente como modificados con otro tipo de &tomos, moléculas
o iones conformando nuevos compuestos hibridos. Aunque la modificacion de CNTs
con Pt ha sido estudiada en diversos trabajos tedricos, ninguno presenta un analisis de
la insercién gradual y sistemética de pocos &tomos de platino sobre el nanotubo. En el
presente trabajo fueron utilizados métodos computacionales ab-initio para modelar la
adsorcion de atomos, dimeros y trimeros de Pt sobre la superficie externa de
nanotubos de carbono de quiralidad (5,5), con el objeto de estudiar la estabilidad
energética, geometria y magnetizacion total de estos sistemas hibridos.

Nuestros resultados indican que la adsorciébn de atomos, dimeros y trimeros de Pt
sobre la superficie del CNT (5,5) es energéticamente favorable en todos los casos
analizados, produciéndose una respuesta magnética considerable en algunos de estos
sistemas. Adicionalmente, la aglomeracion de atomos de Pt se ve favorecida frente a
su dispersién sobre la superficie carbonosa.

De acuerdo con los resultados obtenidos, la adsorcion de Pt sobre CNT es factible y
genera estructuras interesantes para un posterior analisis riguroso de los centros o
zonas reactivas, y posteriormente de la reactividad quimica de estos sistemas hibridos
en reacciones de interés tanto académico como tecnolégico.
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