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El estudio tanto tedrico como experimental acerca de la estructura y el comportamiento electrénico de los cimulos metalicos se ha
incrementado debido a las aplicaciones en catdlisis. Los cimulos definidos como sistemas finitos de dtomos 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 tamaiio.

En este trabajo se presentan los resultados de un estudio tedrico por funcionales de la densidad (TFD)1 utilizando el funcional
BPW912,3 y el conjunto de base 6-311G para investigar cimulos de cobalto, Conq(n=7-9,q=0,1), puros e interaccionando con éxido
nitrico, analizando el comportamiento de cimulos dependientes del tamafio y la reactividad como agentes disociativos. Se
calcularon los indices de reactividad global tales como el potencial de ionizacién, la afinidad electrénica y el potencial quimico,
ademas de las funciones de Fukui2 como descriptor local de los sistemas neutros, ademds de que se compararon satisfactoriamente
las estructuras de los cimulos de cobalto puros con otras antes reportadas4.
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