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Resumen. En este trabajo se comparan los resultados de los procesos de adsorción de las moléculas
de etanol y de ácido fórmico sobre la superficie de Óxido de Calcio (001). Ambos estudios se realizan
mediante simulación computacional, utilizando el paquete de simulación Vienna ab Initio (VASP) el cual
está basado en la teoría funcional de la densidad (DFT), se han agregado además correcciones de Van der
Waals en ambos sistemas. Nuestros cálculos para el etanol revelan que el proceso de adsorción ocurre
con energías cercanas a los -1,14 eV en el sitio más favorable. Mientras que la energía de adsorción para
la configuración final más estables de la molécula de ácido fórmico sobre la superficie alcanza los -2,38
eV, prácticamente el doble. La adsorción de las moléculas con la superficie, en ambos casos, se desarrolla
a través de la interacción del hidrógeno molecular con un oxígeno de la superficie, y de los oxígenos de
las moléculas con los átomos de Ca de la superficie.
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Abstract. In this work, the results of the adsorption processes of ethanol and formic acid molecules
on the surface of Calcium Oxide (001) are compared. Both studies are carried out through computational
simulation, using the Vienna ab Initio simulation package (VASP) which is based on the density fun-
ctional theory (DFT), Van der Waals corrections have also been added in both systems. Our calculations
for ethanol reveal that the process occurs with an adsorption energy of -1.14 eV at the most favourable
site. While the adsorption energy for the most stable final configuration of the formic acid molecule on
the surface reaches -2.38 eV. The adsorption of the molecule with the surface, in both cases, takes place
through the interaction of molecular hydrogen with an oxygen on the surface, and of the oxygens of the
molecules with the Ca atoms on the surface.
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