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	Área de InvestigaciónRow1: Física Fundamental/Ciencia de Materiales  
	CentroInstitutoRow1: Instituto de Física Fundamental
	Grupo de InvestigaciónRow1: ABINITFOT
	Tema de investigación del grupoRow1: Molelizaciones ab initio multi-escala y dinámica de fotodisiciación
	ProvinciaRow1: Madrid
	Correo de contactoRow1: Pilar.deLara.Castells@csic.es
	Página Web de referenciaRow1: www.abinitsim.iff.csic.es
	Referencia proyectoRow1: MAT2016-75354-P
	Tema de InvestigaciónRow1: Modelización ab intio multi-scala de agregados subnanométricos de metales
	Ámbito dentro del área de investigaciónRow1: Catálisis y Fotocatálisis
	Palabras ClaveRow1: Catálisis, Nanopartículas, Molelización ab initio, agregados subnanométricos
	Descripcion: Esta propuesta se enmarca en un proyecto enfocado en modelizaciones ab initio multiescala de nuevos materiales nanoestructurados. El principal propósito es caracterizar la estabilidad y las propiedades ópticas, catalíticas y fotocatalíticas de nuevos materiales compuestos por agregados atómicos de metales (Au, Ag, Cu) adsorbidos en superficies de relevancia en aplicaciones tecnológicas. La modificación de materiales nanoestructurados mediante el depósito controlado de agregados atómicos de metales tiene un tremendo impacto en sus propiedades ópticas, catalíticas y fotocatalíticas. Por ejemplo, nuestros estudios han demostrado como una monocapa de agregados de cobre (Cu5) adsorbida en superficies de dióxido de titanio es muy estable y  cambia completamente el perfil de absorción del material en la región visible del espectro solar (ver de Lara-Catells et al., J. Mater. Chem. A 7 (2019) 7489). Además, hemos comprobado el potencial del sistema Cu5/TiO2 para eliminar CO2 de la atmósfera (ver López-Caballero et al., J. Phys. Chem. C 29 (2019) 23064). El proyecto dedicará un énfasis especial al análisis de la correlación entre el tamaño, forma y composición de los agregados y la mejora de las propiedades ópticas, catalíticas, y fotocatalíticas del sistema nanoestructurado agregado/superficie. Las actividades específicas  se centrarán en la aplicación y desarrollo de métodos computacionales de alto nivel para lograr un análisis con capacidad predictiva de esta nueva generación de materiales en nanotecnología. Estos estudios se llevarán a cabo contando con la colaboración directa de los grupos experimentales clave.
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