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Introduccién: Uno de los métodos mas utilizados para producir laminas de grafeno se
basa en la reduccion quimica de oOxido de grafeno (GO), en cuya superficie
predominan grupos epoxi e hidroxilo'. Entre los reductores utilizados, se demostro que
la dopamina actiia menos severamente que otros como la hidracina o NaBH42. En el
presente trabajo se estudia la adsorcion de diferentes formas de la dopamina (DA)
sobre la superficie de GO.

Resultados: Los presentes calculos se basan en la teoria DFT y fueron
implementados con el codigo VASP. La energia de adsorcion fue calculada como:
Eags = Eatoisto - Esto — Eato, donde Eatosto, Esto ¥ Eato SON las energias totales para el
sistema adsorbato/substrato, el substrato y el adsorbato en fase gas, respectivamente.
Las cargas atdémicas se calcularon segin el método DDECO06. Se consideré la
adsorcion disociativa y no disociativa de las especies neutra (NDA), zwitteriénica
(ZDA), protonada (PDA) y desprotonada (DPDA) de DA sobre un substrato de GO con
un epoxi (GO1) o un hidroxilo (G(OH)1). En las fig. 1-4 se observan las geometrias
mas favorables de ZDA aproximandose a la superficie por el grupo amino. Los valores
de Eags para las cuatro especies adsorbidas, con una aproximacion similar entre
adsorbato y substrato, estan resumidos en la Tabla 1.

Tabla 1. Eags €n eV para los casos de
adsorcion asociativa (A) y disociativa (D)

Siti(()j/Tipo Especie A pape %3 o
adsoreci()n DPDA| NDA | ZDA | PDA f‘:»‘?.?af‘:;‘%r‘“ fﬁéﬁ%ﬁ‘*}%*
GO1/A (F.1) |-0.343/-0.418]-0.671/-0.661 ri-1 3 Flg.- 2
GO1/D (F.2) [1.121]1.072]-2.791]-3.730 ihg by s g
G(OH)1/A (F.3)|-0.273|-0.464|-0.816/-0.539 = e "
G(OH)1/D (F.4)[-0.298] 0.258 |-3.584/-4.564 “f’ﬁ:‘?}?’ﬁ:‘fﬂv 2@ FF 0

Fig. 3 Fig. 4

Conclusiones: Se observan adsorciones tanto asociativas como disociativas para las
cuatro especies. La adsorcion disociativa sobre GO1 implica la formacion de un grupo
hidroxilo, mientras que aquella sobre G(OH)1, la eliminacion del grupo hidroxilo. Las
especies ZDA y PDA, tanto en forma asociativa como disociativa, poseen mas
actividad adsortiva que DPDA y NDA. Esta actividad se puede relacionar con una
mayor transferencia de carga electronica hacia el substrato.
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