= ®  MINISTERIO Enviar formulario
T DE CIENCIA INNOVACION ~
= Y UNIVERSIDADES

(«csIc

OFERTA DE PROYECTO DE TESIS

DOCTORAL, AYUDAS PARA LA
FORMACION DE PROFESORADO
UNIVERSITARIO (FPU 2019)

Informacion General

Area de Investigacién

Fisica Fundamental/Ciencia de Materiales

Centro/lnstituto

Instituto de Fisica Fundamental

Grupo de Investigacion

ABINITFOT

Tema de investigacion del grupo:
Molelizaciones ab initio multi-escala y dindmica de fotodisiciacion
Provincia

Correo de contacto

Pilar.deLara.Castells@csic.es

Pagina Web de referencia

www.abinitsim.iff.csic.es

Detalles Sobre la Oferta

Referencia proyecto

MAT2016-75354-P

Tema de Investigacion:

Modelizacién ab intio multi-scala de agregados subnanométricos de metales

Ambito (dentro del 4rea de investigacién):

Catdlisis y Fotocatalisis

Palabras Clave

Catdlisis, Nanoparticulas, Molelizacién ab initio, agregados subnanométricos



initiator:becsic@csic.es;wfState:returned;wfType:email;workflowId:356a662abfe410498ba9ed10dd0e0853


= ¥ MINISTERIO
%2 DE CIENCIA, INNOVACION
= Y UNIVERSIDADES

ZCSIC

Resumen del Proyecto (100-3000 palabras)

Esta propuesta se enmarca en un proyecto enfocado en modelizaciones ab
initio multiescala de nuevos materiales nanoestructurados. El principal
propésito es caracterizar la estabilidad y las propiedades Opticas, cataliticas y
fotocataliticas de nuevos materiales compuestos por agregados atdbmicos de
metales (Au, Ag, Cu) adsorbidos en superficies de relevancia en aplicaciones
tecnoldgicas. La modificacion de materiales nanoestructurados mediante el
depdsito controlado de agregados atdmicos de metales tiene un tremendo
impacto en sus propiedades Opticas, cataliticas y fotocataliticas. Por ejemplo,
nuestros estudios han demostrado como una monocapa de agregados de
cobre (Cub) adsorbida en superficies de diéxido de titanio es muy estable y
cambia completamente el perfil de absorcion del material en la region visible
del espectro solar (ver de Lara-Catells et al., J. Mater. Chem. A 7 (2019) 7489).
Ademas, hemos comprobado el potencial del sistema Cu5/TiO2 para eliminar
CO2 de la atmosfera (ver Lopez-Caballero et al., J. Phys. Chem. C 29 (2019)
23064). El proyecto dedicara un énfasis especial al analisis de la correlacion
entre el tamafo, formay composicién de los agregados y la mejora de las
propiedades opticas, cataliticas, y fotocataliticas del sistema nanoestructurado
agregado/superficie. Las actividades especificas se centraran en la aplicacion
y desarrollo de métodos computacionales de alto nivel para lograr un analisis
con capacidad predictiva de esta nueva generacion de materiales en
nanotecnologia. Estos estudios se llevaran a cabo contando con la
colaboracioén directa de los grupos experimentales clave.
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