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Estudio del efecto de superficie en la adsorción de
H2O sobre b-PbO2
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El dióxido de plomo en fase beta (tetragonal) es uno de los principales materiales que conforman el material
activo, en las baterías de plomo acido (BPA). Esta batería de poseen distintas fallas, siendo la pérdida de agua,
uno de los más importantes. Por lo tanto, estudiar la interacción entre el H2O y los materiales que componen
el material activo en las BPA, es muy importante. En este trabajo, se usa la teoría funcional de la densidad,
implementado en el software Quantum Espresso, para calcular la energía de adsorción de una molécula de
H2O sobre diferentes superficies de β-PbO2, y β-PbO2-OX (con oxígeno reticular). Los resultados muestran
la estabilidad de las superficies (110) y (101), y la fuerte influencia del oxígeno reticular sobre la energía de
adsorción, logrando mecanismos de fisisorción y quimisorción.
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