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Presentaciones murales

045 — Estudio de la Activacion de CO sobre Clusters Metalicos vs. Superficies
Metalicas

Sebastian Amaya-Roncanciol, Luis Reinaudi’’ y M. C. Gimenez’

! Departamento de Fisica, INFAP, CONICET, UNSL, San Luis, Argentina.

2 Depto. de Quimica Tedrica y Computacional, Facultad de Ciencias Quimicas, U.N.C., INFIQC, CONICET,
Cérdoba, Argentina.

3IFEG, CONICET, FaMAF, U.N.C., Cérdoba, Argentina

*Iuis.reinaudi@unc.edu.ar

Se realizé el estudio de la adsorcion y disociacién de CO sobre clusters metalicos My; (M = Ag, Co, Ni,
Fe), y se compard la energia de activacion de la disociacion con el mismo fendmeno sobre las superficies
mas activas de los mismos metales. Los célculos de las energias de activacion, energias de adsorcion y
diferencias de densidad electrénica se realizaron a través de Teoria del Funcional de la Densidad
Electréonica. Se encontrd que el comportamiento de la disociacion de CO sobre los clusters metalicos
estudiados varia significativamente en comparacién con la superficie, siendo en algunos casos dicha
variacidon suficiente para cambiar la naturaleza de la disociacién de endotérmica a exotérmica o
viceversa.

046 - Estabilidad y distorsion de Clatratos Hidratos de Etileno: Un estudio mediante
un modelo de gas de red en 2 Dimensiones

P. Longon 1*, P. Centres 1, vyA.l Ramirez-Pastor’
1Infap, Departamento de fisica, FCMyN, UNSL, Argentina
plongone@unsl.edu.ar, pjlongone@gmail.com

Los hidratos de clatrato son compuestos de inclusién caracterizados por la formacién de una red regular
que consta de espacios que pueden alojar moléculas de un huésped. En particular, es de interés
desarrollar modelos que permitan predecir las condiciones de formacion de diversos hidratos y describir
sus propiedades. El modelo mas utilizado en aplicaciones técnicas es el de van der Waals y Platteeuw
(vdW-P). Este modelo es util para la correlacion de datos de formacién de hidratos, pero tiene
limitaciones en la prediccién y el calculo de variables derivadas, como la capacidad de almacenamiento
del hidrato, que son de interés para el desarrollo de nuevas aplicaciones técnicas. Estas limitaciones se
deben a suposiciones y simplificaciones introducidas en el modelo, entre las que destaca que se asume
que la red de moléculas de agua tiene una geometria fija, mientras que se sabe que las moléculas de
huésped distorsionan o deforman la red. Con un modelo de gas de red en 2D, multiple ocupacién de
sitios y mediante simulaciéon de Monte Carlo, se desarrollé un estudio del grado de deformacién de las
cavidades de los hidratos de clatrato de estructura tipo sl en presencia de la especie huésped tal como
el Etileno (C,H,). Con este estudio se logré determinar la condicidon de mayor estabilidad de este hidrato
de clatrato. Como resultado se obtuvo un diagrama de fase calculado a partir del minimo de la energia
libre. Ya que el minimo de la energia libre coincidia con el minimo de la deformacién de la fase de
hidratos. La ocupacion total de la molécula de etileno corresponde a un 60% de las cavidades. Donde la
molécula de etileno tiene preferencia por las cavidades mas grandes. Luego se puede calcular el valor de
potencial quimico donde existe el valor minimo de energia libre para cualquier temperatura y
desarrollar un diagrama de fase cualitativo que tiene muy buena correspondencia con los experimentos
y simulaciones en el continuo en 3D.
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