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Estudio teérico comparativo de NaF acuoso sobre TiO2(101) anatasa y TiO2(110)
rutilo
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El fldor (F) en concentraciones superiores a 1.7 mg/L[1] puede provocar fluorosis dental y dsea, asi
como dafio neuroldgico entre otros importantes problemas de salud[2]. La ingesta de éste elemento
se vuelve problematica en zonas endémicas de alta concentracién en el agua de bebida. El propdsito
del presente trabajo es estudiar superficies estables de TiO2 en sus estructuras anatasa y rutilo como
posibles materiales adsorbentes para la remocién de dicho ion. Los resultados basados en la teoria del
funcional de la densidad (DFT) fueron obtenidos empleando el cédigo VASP utilizando una base de
ondas planas y condiciones periddicas. Se estudié la adsorcidon de NaF sobre la superficie de anatasa
con y sin presencia de agua. Al adicionar NaF y dos moléculas de agua para simular disolucién acuosa
se observa que el dtomo de F se adsorbe sobre un dtomo de Ti insaturado pentacoordinado en la su-
perficie de TiO2(110) de rutilo, mientras que ocupa un sitio intersticial en la superficie de TiO2(101)
correspondiente a la anatasa. Es interesante destacar que en el caso de fluoruro de sodio en anatasa
sin la presencia de agua (NaF/A) la hibridacién entre el atomo de F y el Ti se produce en la banda de
conduccién (BC) asociado a un valor de orden de enlace (BO) despreciable, indicando que la unién no
es enlazante. Diferente es la situacidn para el polimorfo rutilo (NaF/R) que presenta para el dtomo de
fldor y el Ti mas préximo una hibridacién interesante en la banda de valencia (BV) acompafiada de un
valor de BO importante. La presencia de H20 en ambos sistemas permite observar que para el caso de
anatasa (NaF-2H20/A) la hibridacién se produce en la BV pero entre el dtomo de fldor intersticial y
los dtomos de oxigenos cercanos, mientras que para rutilo (NaF-2H20/R) la interaccién enlazante se
produce en la misma banda pero entre el F y los Ti aledafios de la superficie.
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