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Los catalizadores basados en nanopartículas metálicas ofrecen la posibilidad de 
explotar  los  recursos  del  planeta  de  manera  más  eficiente  y  minimizar  los 
residuos, en pos de la sostenibilidad medioambiental. Este hecho, además, tiene 
un impacto económico sustancial, ya que de esta manera se reduce la cantidad de 
metales preciosos utilizados en la industria como catalizadores hetereogéneos. El 
mayor problema, sin embargo, es la desactivación del catalizador, lo que conduce 
a una disminución de tanto su vida útil, como de su rendimiento. Dos principales 
procesos  son  los  responsables  de  dicha  desactivación.  En  primer  lugar,  la 
formación y acumulación de “coke”, depósitos que se acumulan en la superficie 
del  catalizador  y  que  conducen  al  envenenamiento  de  los  “sitios  activos”.  En 
segundo lugar, los nanoclusters tienden a sinterizarse en partículas más grandes, 
con la consiguiente pérdida de los “sitios activos”. Nuestro objetivo es mitigar la 
desactivación  de los  nanoclusters  de  Pt  depositados sobre  óxidos,  útiles  para 
catalísis  en  la  deshidrogenación  de  alcanos,  a  través  de  la  comprensión  y  la 
manipulación  de  la  estructura  electrónica  de  tales  catalizadores.  Así,  hemos 
analizado la influencia del tamaño y el dopado de los nanoclusters, y también el 
efecto del soporte óxido, en la estabilidad de estos nanoclusters metálicos. A partir  
de este estudio, proponemos alternativas para mitigar la desactivación de estos 
catalizadores por sinterizado y “coke”. Se presentarán además algunos métodos 
desarrollados  en  nuestro  grupo  para  hacer  posible  estos  estudios 
computacionales.
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