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Resumen 
En el presente trabajo se obtuvieron mapas de las energías de adsorción para un átomo de 
carbono en las superficies (0 0 6) y (-1 -1 -2) de los compuestos CuFeO2 y CuFeS2, 
respectivamente, utilizando el software CASTEP, basado en la teoría del funcional de la 
densidad (DFT). Para ello, estas se modelaron computacionalmente y se reconstruyeron 
matemáticamente para modelar la morfología de este tipo de superficies en condiciones de 
laboratorio; posteriormente se definió un mallado con 84 puntos equidistantes paralelos a 
la superficie del compuesto con una separación normal de 0.5 Å de la misma y se calcularon 
las energías de adsorción para cada uno de estos puntos del mallado para generar estos 
mapas. Tras la realización de un análisis basado en la diferencia entre la energía de 
adsorción de las zonas presentes en la superficie, se propusieron los sitios superficiales más 
propensos a ser ocupados por carbono al momento de este ser adsorbido en las superficies 
de estos compuestos. Dicha metodología se planea utilizar para el análisis de los procesos 
de catálisis heterogénea de CO2 en las superficies de estos compuestos anteriormente 
mencionadas. 
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Abstract 
In the present work, adsorption energy maps for a carbon atom were obtained for the (0 0 
6) and (-1 -1 -2) surfaces of the CuFeO2 and CuFeS2 compounds respectively using the 
CASTEP software, based on the Density Functional Theory (DFT). To do so, said surfaces 
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were computationally modeled and mathematically reconstructed to model the topology 
of this type of surfaces under laboratory conditions; Subsequently, a matrix was defined 
with 84 equidistant points parallel to the surface of the compound with a normal separation 
of 0.5 Å from it, and the adsorption energies for each of these points of the matrix was 
calculated to generate energy maps. After carrying out an analysis based on the difference 
between the adsorption energy of the areas present on the surface, adsorption sites most 
likely to be occupied by carbon at the time of adsorption were proposed. Said methodology 
is planned to be used for the analysis of heterogeneous CO2 catalysis processes on the 
surfaces of these compounds. 
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