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Termodindamica y cinética de las reacciones de grafeno con H,O y CO,.
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Las reacciones de H,O y CO, con gra-
feno son de gran interés en la industria ener-
gética como también en aplicaciones relativas
al disefio de materiales. Aunque las reaccio-
nes parezcan sencillas, sus detalles mecanis-
ticos merecen un estudio en detalle, espe-
cialmente respecto de los pasos de adsorcion
de reactivos y desorcion de productos. En
efecto, la complejidad de estructuras molecu-
lares que encontramos en los materiales car-
bonosos, permite que multiples rutas de reac-
cion puedan coexistir [1].

En este estudio utilizamos la teoria del
funcional de densidad como herramienta de
la quimica computacional para determinar
mecanismos de reaccion. Posteriormente se
evaltian propiedades termodindmicas y ciné-
ticas de cada paso del mecanismo reaccion
hallado. Tales mecanismos establecen una
ruta de conversion quimica partiendo desde
sitios activos tipo zigzag en los bordes de una
lamina de grafeno, hasta la formacion de los
productos de cada una de las reacciones.
Luego los resultados son comparados con
aquellos correspondientes a las reacciones de
grafeno con NO y O, [1]. Las similitudes y
diferencias son revisadas en el marco de las
reacciones de transferencia de oxigeno para
materiales carbonosos.

El analisis del mecanismo de la reac-
cion de agua resulta ser diferente del meca-
nismo usualmente aceptado, el cual incluye la
adsorcion disociativa en lugar de un meca-
nismo concertado, en el que tanto el paso de
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adsorcion de H,O y la desorcién de H, ocu-
rren simultidneamente. Adicionalmente, se ha
propuesto que el mecanismo incorpora un
arreglo superficial anterior a la desorcion de
productos, el cual explicaria el fendmeno de
inhibicién que experimenta esta reaccion. En
el caso del CO,, también se analiza ¢l meca-
nismo de inhibicion.

En general, los resultados permiten
proponer la participacion de la superficie, o
bien, la existencia de un efecto del estado o
condicion del borde de la lamina de grafeno,
en el proceso de inhibicidon. Este efecto de
“pborde extendido” explicaria el hecho expe-
rimental observado cuando ocurre la reaccion
de grafeno con H,0, en la cual se forman
agujeros de forma hexagonal, en contraste a
los agujeros de tipo circular que se observan
cuando ocurre la reaccion de grafeno con
CO; [2].
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