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Debido a los efectos nocivos ya conocidos de los 6xidos de nitrogeno, el control y
la eliminacion de las emisiones de NOx se han convertido en un tema critico. Estas
moléculas forman parte del aire contaminado y pueden descomponerse en su
interaccion con la titania. Los estudios computacionales de sistemas involucrados en
reacciones quimicas proporcionan una herramienta complementaria a la investigacién
experimental. En este trabajo usamos un método de célculo ab initio en el marco de la
teoria funcional de la densidad (DFT+U), para estudiar el efecto de la deposicion de
clusteres de plata sobre las superficies de anatasa TiO»(101) y rutilo TiO»(110), en la
adsorcion y posible transformacion de NO. Se evaluaron las propiedades electronicas,
estructurales y los efectos de transferencia de carga para la adsorcion de NO en los
sistemas Aga/TiO..

El deposito de plata en ambas fases polimoérficas estudiadas, mejora
efectivamente la capacidad catalitica? de la titania cuando se coloca a este metal en la
superficie. Para TiO»(110) la deposicion de Ags sobre la misma favoreceria la
transformacion de NO a NOg, aunque disminuye su afinidad por el NO. Por su parte,
para la superficie TiO2(101) el cllster de Ag favoreceria la transformacién de NO a
N2? y la adsorcion de este gas sobre la superficie.
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