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El estudio de cimulos de metales, entre ellos los metales de transicion, se encuentra en constante crecimiento
debido a las diversas aplicaciones que muestran estos sistemas, los cuales son caracterizados por una relativa
dependencia entre las propiedades fisicas, quimicas, electrénicas y magnéticas respecto al tamafio y la geometria[1].
Dichas propiedades son sustancialmente diferentes tanto a las del &tomo como a las del sélido o bulk [2]y, por lo
tanto, tienen caracteristicas unicas e inesperadas para cada tamafio de cimulo, incluso aunque se trate de elementos
vecinos en la tabla periddica. En este sentido, tanto la estructura geométrica como la electrénica de estas particulas
se ven afectadas significativamente por la adicién o remocion de un solo atomo [3]. Ejemplo de este tipo de particulas,
se tiene a los cimulos de cobalto los cuales son sistemas que poseen propiedades y caracteristicas que le permiten el
rompimiento de moléculas sobre su superficie. En este trabajo, se realiza un estudio tedrico acerca de la estructura
electrénica y reactividad de cimulos de 16 dtomos de cobalto tanto de naturaleza neutra como catidnica donde se
analiza la quimisorciéon de atomos de oxigeno, Col16q(0)n(n=0-6 y q=0-1), bajo el formalismo de la Teoria de
Funcionales de la Densidad [4]. Se muestran los resultados acerca de los indices de reactividad global como
potencial de ionizacidn, afinidad electrénica y potencial quimico de los sistemas neutros. Por otro lado, también se
realiza el célculo de las funciones de Fukui [4] como indice de reactividad local, de donde se obtienen resultados que
evidencian los sitios reactivos para la quimisorcién de dtomos de oxigeno sin que ocurra fragmentacion del sistema,
lo cual concuerda con datos reportados en la literatura [5] siendo evidente que se favorece una quimisorcion
disociativa de moléculas de 6xido nitrico sobre este sistema.



