XII encuentro
Participaci.(’)n dal

Mujer
ak(Clencla

Estudio de la estructura electronica y reactividad de
cumulos de 4 atomos de cobalto neutros y cationes
mezclados con 6xido nitrico y 6xido nitroso
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Los cimulos son sistemas finitos de atomos o moléculas con nimero de componentes entre dos y miles de ellos. Se
consideran una especie intermedia entre el atomo y el sélido debido a que sus propiedades electrénicas y
estructurales no corresponden con las de ninguno de ellos, comportdndose en funcién de su tamafio, ademas de que
evolucionan hacia las propiedades del sélido o del bulk. Los cimulos metdlicos han sido estudiados tanto tedrica como
experimentalmente, analizando el comportamiento y evolucién de las geometrias asi como la reactividad de las
especies involucradas.

Este trabajo se centra en un estudio tedrico por funcionales de la densidad; utilizando BPW91 en combinacién con la
base numérica 6-311G para investigar la estructura electrénica y reactividad tanto global como local de cimulos de
cobalto neutros y cationes, Co,%(q=0,1 y n=4), interaccionando con 6xido nitrico (NO) y nitroso (N,0O).

Se obtienen estructuras que corresponden a minimos sobre la superficie de energia potencial de los sistemas Co,, Co,",
Co,NO, Co,NO*, Co,N,0 y Co,N,0*. Se compara satisfactoriamente la estructura del cimulo de cobalto puro obtenida
mediante este nivel de teoria con otra antes reportada. Los resultados sugieren que se realiza una quimisorcién
disociativa, del NO y del N,O, misma que se confirma mediante el calculo de las energias de formacién de los sistemas
respectivos. La quimisorcion molecular, la cual se sugiere como no estable, ocurre preferentemente por la interaccién
del 4tomo de nitrégeno con el cimulo de cobalto, en lugar del oxigeno. Para todos los sistemas neutros se analizan los
indices de reactividad global asi como el poder descriptivo de las funciones de Fukui las cuales muestran zonas
reactivas donde seria posible la interacciéon con mas moléculas de NO y N,O.



