XIV encuentro
Partc clpacmn th

Muer ==
- “”ﬂClenma

ESTUDIO TEORICO DE LA ESTRUCTURA ELECTRONICA Y
REACTIVIDAD DE CUMULOS DE COBALTO, Conqg m(NO) y
Cong m(N20) (n=7-9, m=0-1, q=0,1)

José Guadalupe Facio Mufioz!, Francisco José Tenorio Rangel' y Jaime Gustavo Rodriguez Zavala'
1 Centro Universitario de los Lagos, Universidad de Guadalajara. aleman.iak@hotmail.com

Los cumulos metalicos se caracterizan por una relativa dependencia entre las propiedades fisicas,
quimicas, electronicas y magnéticas con respecto al tamafio y la geometria del sistema [1]. Los
cumulos de cobalto poseen caracteristicas y propiedades con alto poder catalitico. Ademas,
muestran varias propiedades magnéticas y electrénicas que dependen de su tamafo y geometria [2]
[3]1[4]. En este trabajo se estudiaron cumulos de cobalto puros y mezclados con éxido nitrico y 6xido
nitroso [« @m0y co q’"(”zf” (n=7-9.m=0-1,4=0.1] hajo la estructura de teoria de funcionales de la densidad [5].
La busqueda de m1n1mos sobre la superficie de energia potencial y los indices de reactividad se
realizaron utilizando GAUSSIAN 09 [6] a través de la aproximacion de gradiente generalizado
BPW91 [7] [8] en combinacion con la base 6-311G [9].

El presente trabajo muestra los resultados sobre indices de reactividad global como el potencial de
ionizacion, la afinidad electronica y el potencial quimico [5]. Ademads, se ha encontrado un resultado
importante en las funcines de Fukui [5], donde es posible la prediccion de la reactividad local en
esos sistemas. Las geometrias que se encontraron para los cimulos de 7, 8 y 9 dtomos de cobalto,
estan en buen acuerdo con la literatura [10]. Todos los sistemas muestran una quimisorcién
disociativa de NO y N20 sin fragmentacién del grupo.



