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Propiedades electronicas del iridio soportado en montmorillonita
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En las ultimas dos décadas del siglo XX, los sistemas nanoestructurados y
particularmente, las nanoparticulas de metales, comenzaron a investigarse con
gran entusiasmo por sus potenciales aplicaciones en areas como catalisis,
almacenamiento de datos y optoelectrénica. La eficiencia catalitica de estos
sistemas nanométricos se atribuye a la mayor localizacion de los electrones que
poseen y la posible interaccién con el soporte sobre el cual se depositan. Un
problema que frecuentemente presentan estos catalizadores es la agregacion de
las nanoparticulas, lo cual disminuye o también puede dar lugar a sistemas con
actividad catalitica nula. Al respecto, son notables los recientes reportes sobre la
preparacion de nanoparticulas de iridio en donde utilizando soportes como y-
Al,O3, MgO, TiO,, y zeolitas, se ha observado que su principal caracteristica es
una alta resistencia a la sinterizacion. En estos soportes se detalla su baja o
practicamente nula tendencia a coalescer. Asi mismo, en estas sintesis se han
encontrado especies monoatémicas de iridio lo cual es muy atractivo desde el
punto de vista catalitico. En este trabajo, se propone el estudio de la interaccién de
iridio con un mineral arcilloso, la montmorillonita, que es un soporte amigable con
el ambiente y de bajo costo. Por medio de célculos con la teoria de los funcionales
de la densidad implementada en Quantum Espresso, se obtienen la densidad de
estados, las cargas de Loéwdin, el momento magnético y la energia de interaccion
metal-soporte. Los resultados obtenidos permitiran establecer la posible utilizacion
de la montmorillonita como soporte en la preparacion de nanoparticulas de Iridio;
para ello se trabajara con cumulos de Ir,, para n=1-4.
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