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Para que la degradacion del 4-clorofenol ocurra de manera que los subproductos no sean
nocivos para la salud, es necesario el uso de catalizadores sélidos como el ZnO o el TiO,
[1-3]. Estos tienen diversas funciones: generar radicales libres a través de los portadores
de carga y facilitar la degradacion del compuesto a través de la adsorcion. En este estudio
se propone adsorber la molécula de 4-clorofenol sobre la superficie (101) del TiO,, con el
fin de elucidar el proceso de degradacion.

Se tiene reportado [4] que la superficie (101) del TiO, en su fase anatasa presenta
estados electronicos localizados inducidos por vacancias de atomos de oxigeno. Para
estudiar el efecto de los defectos en la red, se estudio la adsorcion del 4-clorofenol, sobre
la superficie (101) del TiO,, con y sin vacancias de oxigenos.

Para el estudio del 4-clorofenol se utilizd el programa ORCA, en el que se implementa la
Teoria de Funcionales de la Densidad (DFT), utilizando el funcional de intercambio y
correlacion propuesto por Perdew Burke y Ernzerhoff (PBE). Ademas, debido a que los
compuestos tipo fenol se encuentran en fase acuosa, se emplearon las bases; def2-TZVP
y el método de solvatacién COSMO para tomar en cuenta el efecto del solvente.

Para el estudio de la adsorcién del 4-clorofenol sobre la superficie (101) del TiO,, se utilizé
el programa VASP con el mismo funcional. Se emple6 una energia de corte de 450 eV y
una supercelda de 2X2X1 que contiene 72 atomos para el catalizador. El criterio de
convergencia en la energia es de 1X10™ y 1X10° eV/A para las fuerzas.
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