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La reduccién electroquimica de CO, impulsada por fuentes de energias renovables,
como edlica y solar, es un prometedor camino para la conversion en combustibles o
precursores quimicos. Los complejos de renio estan entre los mas eficientes
catalizadores homogéneos para convertr CO, a CO con alta actividad
electrocatalitica." Una estrategia para la reduccion eletrocatalitica de CO, es la
funcionalizacién de electrodos, que combina la estabilidad de sistemas heterogéneos
con la alta selectividad de catalizadores moleculares. En este contexto, efectos
estructurales y electrénicos en el catalizador en condiciones de trabajo pueden revelar
importantes parametros para el disefio y optimizacion de materiales cataliticos.?

Reportamos la sintesis y caracterizacion de nuevos complejos de renio en
condiciones homogéneas y heterogéneas. [Re(CO);(L)CI] con L = 3,3’-ditio-bipiridina y
3,3'-tio-bipiridina fueron obtenidos y caracterizados por analisis electroquimicos,
espectroscopia SFG (espectroscopia de generacién de suma de frecuencias) y
modelado computacional, obteniéndose detalles fundamentales de la estructura
electrénica, actividad catalitica y orientacion del anclaje sobre la superficie del
electrodo de oro, reguladas por el disefio del ligando.

Figura. Espectroscopia SFG para [Re(SS-bpy)(CO)sCl].
Modelo optimizado DFT en electrodo metélico
perpendicular a la superficie. %3
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