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Estudio Tedrico de Cumulos de Metales de Transicion, de la
Interaccion Metal-Ligante y Polimeros de Carboximetilcelulosa

Resumen

Mediante métodos de quimica cuantica computacional basados en Teoria de Funcionales de
la Densidad (DFT) se estudiaron las propiedades estructurales, electronicas, energéticas y
vibracionales de la interaccion de cumulos metales de transicion con moléculas de benceno,
(C6H6) oxido nitroso (NO) y mondxido de carbono (CO). También se estudiaron las
particulas formados por atomos de hierro y su actividad catalitica para la sintesis de
materiales de carbono, asi como cadenas o polimeros constituidos por moléculas de
carboximetilcelulosa. La actividad catalitica de cumulos de atomos de rodio, Rhn, se
estudio a través de la disociacion del oxido nitroso, N20O. Estos estudios tedricos son muy
importantes para explicar o entender los resultados experimentales obtenidos para este tipo
de sistemas. Especificamente, durante el desarrollo de este proyecto se estudiaran los
siguientes sistemas.

Avances

Los estudios de la interacciones tipo metal-ligante para los sistemas Fe?*, Fe3*, Co*? y Ni*?
con moléculas de benceno de 1 a 3 se culmind, con obtencion de un articulo publicado y
titulacion de un estudiante de doctorado. Sin embargo, las estructuras de Cu?*(Benceno)m,
m =1, 2, 3y 4, se encuentran en proceso de célculo. De igual manera, las interacciones
entre cimulos metalicos de vanadio y vanadio con agua para Vi, Vi, Va(H20) y Vih*(H20),
siendo n<13, esta en proceso de publicacion en la revista “Journal of Physical Chemistry”.
Los célculos de cumulos Fen-Cm para la disociacion de CO y producciéon de CO. y C,
muestran resultados con especies de n = 1, 4 y 20; m<5, que corresponden a los avances del
tema de investigacion de un estudiante de doctorado. No obstante, siguen en progreso los
calculos para sistemas de Fen,-Cm, n = 21, 50 y 55; m<5, e inicio de cimulos magnéticos
constituidos por aleaciones de niquel-plata. De otro lado, las interacciones de la lamina de
grafeno constituidas por 72 a&tomos de carbono, han mostrado resultados en el crecimiento
de cumulos de Ni (1 a 4), con evaluacién sobre una molécula de agua. El tema corresponde
al desarrollo formativo de un alumno de maestria. Por altimo, las moléculas organicas de
CMC de 1 a 5 unidades y su entrecruzamiento con compuestos de N-fenilmalemida, genero
la primera publicacion, con proximo envid del segundo articulo para la culminacion de tesis
de doctorado de otro estudiante de doctorado.

Célculos realizados

Los calculos realizados se basan en la solucién numérica por métodos aproximados para la
funcién de onda de Schrodinger en sistemas quimicos. En el caso particular de este
proyecto se calcularon por la teoria de los funcionales de la densidad (DFT) la optimizacion
de geometria de diferentes isdbmeros estructurales con varias multiplicidades para especies
neutras, cationes y aniones, calculo de frecuencias de los sistemas basales, determinacion
de energias de enlace, energia de ionizacion y afinidad electronica vertical o vertical



adiabatica y puntos simples de energia para la obtencion de la superficie de energia
potencial en las rotaciones diedricas, diversos grupos puntuales en simetria y propiedades
magnéticas para TMx(CsHs)z, X=Fe*2, Fe*3, Co*2, Ni*2, z<13; Va, V', Vn(H20) y V,*(H20),
con n<13; Fen-Cm-CO, n=1, 4 y 20; m<5; laminas Cr7z, C72Nin, Nn<4; monomeros de
carboximetilcelulosa de 1 a 5 unidades con grados de sustitucion 0.5, 0.7 y 1.0, ademaés de
su interaccion con moléculas de N-fenilmaleimidas sustituidas. De forma adicional al
proyecto se calcularon Rhes, Rhe, Rhs", Rhs N2O y Rhe"N20, usando los funcionales
B3LYP, BPW91, M06, M06-2X, M11L, LCWPBE, PBE, etc., en conjunto con funciones
orbitales gaussianas 6-311+G(d,p), 6-311++G(2d,2p), TZ2P, pseudopotenciales LANL2Z,
Def2TZVP, etc.

Software utilizado

El software utilizado para la mayoria de los calculos es el programa Gaussian09 version
E.01, D.01y C.01, ORCA version 3.0.2 y ADF version 2013.01.

Recursos utilizados.

El proyecto asignado como de investigacion grande con 1,000,000 horas-cpu, se utilizaron
a la fecha del informe 673212 horas CPU.
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