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Introducción: El flúor (F) en concentraciones superiores a 1.7 mg/L1 puede provocar 
problemas de salud como fluorosis dental y ósea, daño neurológico entre otros2. 
Siendo el consumo de agua esencial para la vida humana, la ingesta de éste elemento 
se vuelve mayor en zonas endémicas de alta concentración. El propósito del presente 
trabajo es analizar el efecto de TiO2 estructura anatasa pura en la remediación de 
fluoruro en medio acuoso. 
 
Resultados: Los resultados basados en la teoría del funcional de la densidad (DFT) 
fueron obtenidos empleando el código VASP utilizando una base de ondas planas y 
condiciones periódicas. Se estudió la adsorción de NaF sobre la superficie de anatasa 
con y sin presencia de agua. 
 

 
 
Fig. 1: Adsorción de NaF sobre TiO2 anatasa: a) sin presencia de agua, b) con agua. Ti: celestes, O: blanco, F: rojo y 
Na: amarillo.  
 
Conclusiones: En presencia de agua se produce la disociación de NaF facilitando la 
incorporación de F en la estructura de TiO2 anatasa ocupando un sitio intersticial 
subsuperficial. La carga Bader de la primera capa de TiO2 es negativa siendo mayor 
con la presencia de agua, desfavoreciendo la adsorción de aniones sobre la anatasa. 
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