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Introduccién

La descomposicion catalitica de metanol es una alternativa para la obtenciéon de
hidrogeno que ha sido estudiada sobre distintos sistemas metdlicos. En particular en
nuestro grupo se han llevado a cabo estudios experimentales utilizando como
catalizador cobre metélico soportado [1,2] y también a nivel teérico [3] sobre un cluster
optimizado de cobre. En el presente trabajo se extiende el estudio teérico a otros
metales como Fe, Ru, Os, Co, Rh, Ir, Zn, Cd, Hg, con el sistema Gaussian 98 [4],
mediante el método de la teoria del funcional de la densidad (DFT) con los funcionales
hibridos B3LYP, utilizando conjuntos base de pseudopotenciales LANL2DZ.
Similarmente en congresos se presentaron Cu, Ag, Au, Ni, Pd, Pt. [5].

Resultados

Para realizar el estudio se planted: a) Optimizacion de geometria de los clusters
metalicos correspondientes de un tamafo acorde a la capacidad de célculo y de la
molécula reactiva (i). b) Estudio de los diferentes pasos de la interaccion de metanol
con el catalizador: Adsorcion de metanol (ii), desprendimiento del hidrégeno alcohdlico
(i), desprendimiento de hidégeno de metilo (iv), liberacibn de la molécula de
hidrégeno (v). desorcién de H, (vi). Los valores de energia electrénica relativa se
muestran en la tabla; excepto de Zn, Cd, Hg, que no mostraron convergencia:

(i~ (ii) * (iii) * (iv) * (v) * (vi) *
CH;OH CH3;0OH CH30 CH,O CH.O CH20
+ Mez -Me; -Mes-H -Me3-2H -Mes -H, -Me3 ; H2
Fe 0 -4.7 -12.6 -12.9 -7.1 -6.5
Ru 0 -3.2 -7.6 -7.8 -6.6 +0.8
Os 0 -12.0 -14.8 -19.4 -17.4 -10.4
Co 0 -8.9 -13.2 -11.9 -6.5 -9.3
Rh 0 -2.3 -2.5 -3.3 +0.5 +10.3
Ir 0 -6.0 -9.4 -9.7 -7.0 -2.9
* (Hartree/particula) x 10%; Me: Fe, Ru, Os, Co, Rh, Ir.
Conclusién

Ordenando en base a las estabilidades relativas calculadas, el proceso de liberacion
de hidrégeno a partir de metanol més adecuado seria el que utiliza como catalizador:
Pt; Os; Ni; Co; Fe; Ir; > Cu; Rh; Ru; Pd; Ag; Au.
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