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Resumen

Se investiga dentro del marco de la teoria del funcional de la densidad (DFT), la
adsorcién y disociacién de CO y su reaccién con Hz para la formacion de especies CHy
(CH, CHz, CH3,CH4), como también la formacion de productos secundarios COz y Hz0 en
la reaccion de Fischer -Tropsch (FT) sobre Fe (1 0 0) . Se encuentran las energias de
transicién de las reacciones que forman las especies CH, y sus productos secundarios,
ademds de determinar cudles son los sitios activos de adsorcién y de reaccion de cada
especie sobre la superficie del catalizador. Se presenta un perfil del camino de reaccién
energéticamente mds adecuado para generar la metanacién del CO sobre Fe (1 0 0). Por
ultimo se presentan los caminos de reaccién de la formacion de todos los productos
involucrados desde sus precursores hasta su resultado. Se concluye que la energia de
formacion de cadenas CH, disminuye a medida que aumenta el niimero de hidrogenos
ligados al carbono. Ademds, la mayor barrera de energia involucrada en el proceso se
presenta en la generacién del primer enlace C-H. A partir del andlisis de los pasos
elementales de la reaccién, mds concretamente, iniciacion, crecimiento de especies CH, y
terminacion, se puede entender si la orientacion cristalina utilizada y los caminos de
reaccion propuestos en este trabajo se ajustan a los resultados obtenidos en la reaccién
FT.
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