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Resumen

La adsorcion de agua sobre nanoestructuras de dioxido de titanio (TiO2) constituye un
fenomeno fisico-quimico esencial para el avance de la nanotecnologia ambiental y la
fotocatalisis. A escala nanométrica, la interaccion entre las moléculas de agua y la superficie
del semiconductor ocurre mediante dos mecanismos criticos: la quimisorcion disociativa, que
genera grupos hidroxilo activos, y la fisisorcion molecular, que estructura capas de
hidratacion. Este proceso esta intrinsecamente ligado a la morfologia del material y a la
presencia de vacancias de oxigeno, las cuales actuan como sitios de alta reactividad.
Comprender estas interacciones es fundamental para optimizar la produccion de hidrogeno
verde y mejorar la eficiencia en la degradacion de contaminantes. El estudio de estas
interfaces no solo revela la complejidad de los estados superficiales, sino que define el
potencial del TiO: en la transicion hacia energias limpias.
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En la busqueda de alternativas sostenibles siglo XXI, el dioxido de titanio (TiO:) se ha
frente a los retos energéticos y ambientales del posicionado como uno de los semiconductores
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mas estudiados y aprovechados en la ciencia de
materiales. Su capacidad para convertir la luz en
reacciones quimicas lo ha vuelto especialmente
atractivo  para  aplicaciones como la
descontaminacion de agua y aire, asi como para
el desarrollo de rutas hacia combustibles
renovables.

Aun asi, gran parte de su desempefio no
depende unicamente de lo que ocurre “dentro”
del material, sino de lo que pasa en su
superficie, justo donde entra en contacto con el
entorno: la interfaz sélido-liquido. En esa zona,
a escala nanométrica, la manera en que el agua
se adsorbe sobre el TiO: puede impulsar o
limitar la fotocatalisis. Por eso, entender como
las moléculas de agua se fijan, se separan en
especies reactivas y se acomodan sobre distintas
caras cristalinas del TiO: no es solo una
curiosidad académica; es un paso necesario para
disefiar catalizadores de nueva generacion, mas
eficientes y capaces de reproducir, bajo
condiciones controladas, parte de la efectividad
de los procesos naturales (Cetin, 2025).

Mecanismos de adsorcion

La interaccion inicial del agua con el TiO:
puede ocurrir de dos formas principales
(Diebold, 2017), dependiendo de la energia de
la superficie y los sitios activos:

*  Adsorcion Disociativa (Quimisorcion):
Las moléculas de agua se rompen al
tocar la superficie, formando grupos
hidroxilo (~OH) anclados a los atomos
de Titanio (Ti*"). Estos grupos son los
responsables de la formacion de
radicales libres bajo luz UV.

*  Adsorcion Molecular (Fisisorcion): Las
moléculas de agua se mantienen
integras, uniéndose mediante puentes de
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hidrogeno a los grupos hidroxilo
previamente formados. Esto crea
multicapas de agua "tipo liquido" sobre
la nanoestructura.

Ventajas de la estructura cristalina

El dioxido de titanio presenta varios
polimorfos a partir de una misma unidad basica,
ver Figura 1. Cada estructura presenta
diferentes conectividades espaciales entre sus
atomos y la red cristalina define sus
propiedades y comportamiento de adsorcion.

a) Rutile b) Brookite

c)

Figura 1. Estructuras cristalinas del TiO:: (a)
rutilo; (b) anatasa, (c) brookita. (Haggerty et
al, 2017)

El polimorfo Anatasa, presenta una
estructura tetragonal (Hanaor, 2010). En
términos generales se asocia con alta
reactividad superficial y buen desempeio
fotoactivo (Stetsovych et al., 2015). La cara
(101) es la mas estable (Yang et al., 2008) y
favorece la adsorcion molecular, mientras que
la cara (001) tiende a la disociacion bajo ciertas
condiciones (Li et al., 2022).

La estructura Rutilo, tiene una forma
tetragonal (Smith et al, 2018). La superficie
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(110) es el modelo mas estudiado (Diebold,
2017); muestra una mezcla de adsorcion
molecular 'y disociativa. La adsorcion
disociativa se asocia fuertemente a vacancias de
oxigeno (Schaub et al, 2001), mientras que en
condiciones ideales predomina la adsorcion
molecular, lo que explica la “mezcla” en
funcion del grado de defectos (Henderson,
1996).

Por ultimo, la estructura Brookita, tiene una
forma ortorrombica y es menos comin en
investigaciones, pero presenta propiedades
unicas debido a su compleja disposicion de
sitios activos (Di Paola et al, 2013).

Analisis de los Factores Criticos en la
Nanoescala

La eficiencia del TiO, depende de su
arquitectura superficial, donde la topografia
atomica y las vacancias de oxigeno dictan la
transicion de una adsorcion molecular a una
disociativa (Méndez-Lozano et al., 2025). Esta
reactividad se potencia mediante el uso de
nanoestructuras auto-organizadas que exponen
facetas de alta energia, como la (001). Este
efecto de confinamiento y orientacion
cristalografica, optimizan el area de contacto
efectiva y la transferencia de carga (Malannata
et al., 2025).

A este disefio estructural se suma el efecto
de la irradiacion UV, la cual induce una
hidrofilia fotoinducida al generar centros Ti*" y
nuevos sitios de quimisorcion. Este fenomeno
dindmico elimina la resistencia interfacial y
garantiza una cobertura total de agua,
facilitando reacciones de ¢xido-reduccion mas
eficientes para la produccién de hidrogeno y la
purificacion ambiental (Méndez-Lozano et al.,
2024).
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Aplicaciones Tecnologicas

El control de la adsorcion de agua en el TiO»
permite aplicaciones criticas en sostenibilidad y
tecnologia. Destaca la produccion de hidrogeno
verde mediante la division fotocatalitica del
agua y la remediacion ambiental para eliminar
contaminantes organicos (Malannata et al.,
2025). Asimismo, la hidrofilia inducida por luz
permite crear superficies autolimpiantes que
repelen la suciedad, mientras que la sensibilidad
de su conductividad superficial facilita el
desarrollo de sensores de humedad de alta
precision.

Conclusiones

La eficiencia de nanoestructuras de TiO»
esta supeditada a una sinergia dindmica entre su
arquitectura nanométrica y la activacion
luminica. El control de los defectos
superficiales y la morfologia dicta los
mecanismos de adsorcion. En este contexto, la
hidrofilia superfotoinducida por radiacion UV
actia como mecanismo clave que transforma la
interfaz, permitiendo una cobertura total de la
superficie y potenciando la reactividad quimica
necesaria para procesos oxidativos.

Finalmente el dominio de la interfaz sélido-
liquido es el pilar fundamental para aplicar estas
estructuras en el disefio de dispositivos de
proxima generacion, desde sensores de
humedad  ultrasensibles hasta  sistemas
eficientes de produccion de hidrégeno verde y
la remediacion ambiental, consolidando al
diéxido de titanio como un material estratégico
en la transicion hacia tecnologias globales
sostenibles.
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