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Resumen 

 

En este trabajo de investigación se realizó un estudio teórico de diferentes complejos formados por ligantes 

del tipo fulereno (C60) y pentaleno ([C8H6]2-) coordinados al átomo de berilio. El estudio consistió en conocer 

la forma en que los átomos de berilio se acomodan en ambos ligantes y posteriormente evaluarlos como 

almacenadores de hidrógeno molecular. Para el caso de los derivados del fulereno los átomos de berilio se 

colocaron primero en forma de cúmulo en una zona específica del C60, y después distribuidos alrededor de 

éste, con la finalidad de encontrar las estructuras energéticamente más estables. Se utilizaron los métodos 

computacionales de DFT (PBE0) y de Møller-Plesset de segundo orden (MP2) en combinación con los 

conjuntos de bases def2-SVP y def2-QZVP. La teoría de DFT sugiere que los complejos más estables con 

C60 y berilio, son aquellos en donde los átomos de berilio se encuentran formando cúmulos coordinados 

sobre una cara hexagonal del fulereno. Por otra parte, los complejos con pentaleno y berilio tienen la 

característica de que el átomo metálico se coordina de forma η3 entre un carbono del enlace central C-C y 

dos carbonos vecinales. Una vez establecidas las estructuras de mínima energía, se procedió a evaluar su 

capacidad de almacenar hidrógeno molecular. 

 

1. Introducción  

  A lo largo de la historia de la química pocas veces una investigación ha dado lugar a un 

descubrimiento tan grande y excepcional como lo son las moléculas de fulerenos[1,2], que constituye una 

nueva forma alotrópica del carbono, además de grafito y diamante, y poseen propiedades extraordinarias. 

Particularmente destaca la geometría tridimensional altamente simétrica de estas moléculas. En concreto, la 

más pequeña y representativa de ellas, el fulereno C60 (Figura 1a), posee una geometría idéntica a la de un 

balón de fútbol. Las sorprendentes propiedades de estos compuestos les han valido a sus descubridores, 

Harold Kroto, Richard E. Smalley y Robert F. Curl la obtención del premio Nobel de química en 1996. Las 

aplicaciones potenciales de estas moléculas pueden suponer una auténtica revolución en el mundo de la 

ciencia. Los fulerenos se obtuvieron por primera vez de forma casual al irradiar una superficie de grafito 

con un láser. Cuando el vapor resultante se mezcló mediante una corriente de helio, se formó un residuo 

cristalizado cuyo estudio reveló la existencia de moléculas formadas por sesenta átomos de carbono. Las 
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propiedades de solubilidad condicionan decisivamente la química de los fulerenos, que es muy rica y variada 

y se basa fundamentalmente en reacciones de adición (incorporación de átomos o grupos de átomos a la 

estructura). Así, los fulerenos pueden coordinarse con especies químicas como; hidrógeno, halógenos, 

oxígeno, metales, radicales. En la literatura existen reportes de complejos fulereno coordinados con 

diferentes átomos y moléculas, a diferencia de esos reportes, estamos interesados en estudiar el 

comportamiento químico de nuevos complejos formados de ligantes orgánicos con berilio. El berilio a 

diferencia de sus átomos vecinos ha sido poco estudiado debido a su toxicidad, es por ello que es de gran 

interés conocer a detalle su comportamiento químico. El berilio ha demostrado ser útil áreas como la 

electrónica y la aeronáutica, sin embargo, hay pocos reportes donde destaquen su capacidad para almacenar 

hidrógeno.       

Por otro lado los ligantes carbocíclicos aromáticos han jugado un papel importante en el desarrollo de 

nuevos complejos organometálicos. Los ligantes de este tipo más utilizados son: ciclopentadienilo, areno, 

ciclooctatetraenilo y sistemas de anillos relacionados[3,4,5]. Aunque la investigación de los ligantes ha sido 

ampliamente estudiada, hay escasos reportes sobre el ligante pentaleno [C8H6]2- (Figura 1b) debido a las 

dificultades que presenta para ser sintetizado. El sistema bicíclico pentaleno fue aislado por primera vez 

hace aproximadamente unos 50 años[6]. La molécula del ligante pentaleno (Pn) posee un sistema insaturado 

de 8 electrones π. Estudios teóricos sugieren que la molécula tiene una estructura alterna con una simetría 

C2h que es mejor que la análoga con simetría D2h. La restricción para la molécula del pentaleno es el enlace 

central C-C el cual evita la distorsión planar, por lo cual es una molécula muy inestable a la hora de formar 

dímeros, incluso a bajas temperaturas. En consecuencia, la molécula libre sólo ha podido ser observada 

después de haber sido formado el dímero principal por fotodisociación, y haberlo atrapado en un medio de 

Ar/N2[7]. En la literatura existen reportes de un gran número de ligantes pentalenos sustituidos que ya han 

sido caracterizados por métodos experimentales y teóricos. Con el fin de conocer más sobre el 

comportamiento químico de estos ligantes, realizamos un estudio teórico estructural y evaluamos la 

capacidad para almacenar hidrógeno molecular al coordinarlos con el átomo de berilio por medio de 

métodos computacionales. 

 

 
 

Figura 1. Ligantes orgánicos fulereno (a) y pentaleno (b) 

2. Sección experimental 

 La geometría de todas las estructuras fueron optimizadas utilizando el funcional de correlación-

intercambio Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE0)[8,9], además las estructuras con el ligante pentaleno también 

fueron calculadas con la teoría de perturbación Møller-Plesset de segundo orden (MP2)[10]. Se utilizaron 

los conjuntos de bases def2–SVP[11] y def2-QZVP[12], utilizando el software Gaussian 09[13]. Las 
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frecuencias vibracionales se calcularon al mismo nivel de teoría. Los resultados se visualizaron con el 

programa Chemcraft v1.6.  

 

3. Resultados y discusión 

 En este trabajo se han llevado a cabo estudios electrónicos y estructurales de complejos 

organometálicos formados con ligantes orgánicos y el átomo de berilio. Todas las estructuras fueron 

estudiadas por medio del método de PBE0, además los complejos con el ligante pentaleno fueron calculados 

a un nivel de MP2. 

En primer lugar formamos las diferentes estructuras que se originaban al combinar el átomo de berilio con 

los ligantes. Para el caso de los complejos fulereno los átomos de berilio se colocaron primero en forma de 

cúmulo en una zona específica del C60 y después distribuidos alrededor de éste, para posteriormente 

optimizar y encontrar las estructuras energéticamente más estables. En este tipo de complejos el número de 

átomos de berilio que coordinamos al ligante fue de 1 hasta 6, los resultados se muestran en la siguiente 

imagen (Figura 2), en donde podemos observar que los complejos más estables son aquellos en donde los 

berilios se encuentran en forma de cúmulos. Los cúmulos de berilio a partir de la estructura C60Be3 tienen 

una singular manera de acomodarse, ya que como podemos ver entre ellos forman diferentes tipos de 

pirámides triangulares, dejando la posibilidad de la existencia de enlaces Be-Be. En la Figura 2 también 

podemos observar las distancias de enlace ligante-berilio las cuales van desde 1.62 (C60Be) hasta 2.04 

(C60Be6) Å, así como también las que hay entre los átomos de berilio que van desde los 2.02-2.15 Å. 

 

 
 

Figura 2. Complejos C60-Ben (n=1-6) más estables y distancias de enlace en angstroms (Å) calculados con el método 

PBE0/def2-SVP  
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Continuando con nuestro trabajo de investigación, nosotros también realizamos el estudio de complejos 

formados con el ligante pentaleno y un átomo de berilio, se generaron diferentes estructuras, las cuales 

optimizamos para localizar al complejo de menor energía. El resultado que obtuvimos sugiere que el 

complejo más estable tienen la característica de que el átomo metálico se coordina de forma η3 entre un 

carbono del enlace central C-C y dos carbonos vecinales (como se muestra en la Figura 3), también podemos 

observar que al formar este complejo el ligante sufre una deformación causado por el átomo de berilio, el 

cual desea alcanzar su máximo número de coordinación. En la estructura Pn-Be podemos observar las 

distancias de enlace (Å) de los carbonos coordinados con el átomo de berilio que son de 1.72 y 1.74 Å para 

C-Be del enlace central y C-Be con los carbonos vecinales, respectivamente. 

 

 
 

Figura 3. Estructuras del ligante pentaleno (Pn) y complejo Pn-Be más estable optimizado con el método MP2/def2-

QZVP 

 

En la última parte de nuestra investigación, evaluamos la capacidad de almacenar hidrógeno de los 

complejos más estables. Nuestros resultados se muestran en las Figuras 4 (complejos C60-Be) y 5 (complejos 

Pn-Be). Para el caso de los complejos formados con el ligante fulereno y el berilio, en las estructuras 

C60BeH4, C60Be2H4 y C60Be3H4 los berilios logran coordinar dos moléculas de hidrógeno, mientras que para 

el resto de los complejos el número de moléculas de hidrógeno es de cinco. 

 

Para el complejo formado con el ligante pentaleno y el átomo de berilio, el número máximo de moléculas 

de hidrógeno que se coordinan al metal es de dos, en este caso el complejo se distorsiona ligeramente con 

la coordinación de las moléculas de hidrógeno. Como podemos ver en la Figura 5 existe un cambio en el 

ángulo que se forma entre el berilio y los carbonos vecinales provocando acortamiento entre el berilio y el 

carbono del enlace central.  
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Figura 4. Número de moléculas de hidrógeno coordinadas a los complejos más estables C60-Ben.  

 

 

 
 

Figura 5. Número de moléculas de hidrógeno coordinadas al complejo PnBe.  
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4. Conclusiones 

 Nuestros estudios realizados utilizando métodos computacionales sugieren que los complejos 

C60Ben más estables, son aquellos en donde el berilio se encuentra formando cúmulos, en comparación con 

aquellas que están distribuidos alrededor del ligante. El número máximo de moléculas de hidrógeno que se 

coordinan a los complejos es de dos cuando Be=1-3, y de cinco, cuando Be=4-6. Para el caso de los 

complejos PnBe, la estructura más estable se genera cuando el berilio se coordina a un carbono del enlace 

central y a dos más vecinales de este, teniendo una coordinación η3, en este tipo de complejos el número de 

moléculas de hidrógeno que se coordinan al berilio es de dos. 
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