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Resumen

En 1962 Bartlett, rompi6 con el paradigma de que los gases nobles (Ng) no pueden formar compuestos
estables, al sintetizar el compuesto XePtFs. Hoy en dia, existe un gran nimero de compuestos que
contiene atomos de Ar, Kr, Xe y Rn. En 1988 Frenking y colaboradores estudiaron la estabilidad y
naturaleza de las interacciones de los cuimulos HeBeO, NeBeO y ArBeO. Seis afios después Thompson
y Andrews reportaron la deteccion y caracterizacion de las especies ArBeO, KrBeO y XeBeO. En 2015
Frenking y colaboradores publicaron un estudio experimental y tedrico de los sistemas NgBeCOs.
Recientemente Merino y Chattaraj realizaron un estudio comparativo entre los sistemas: NgBeO,
NgBeCOsy NgBeSO4 encontrando que las energias de interaccién Ng-Be en las especies son similares
con excepcion de HeBeO. En 2010, Kobayashi reporta los sistemas NgBe202 y Ng2Be202. Mas adelante,
en este trabajo se efectla la busqueda con atomos del grupo 16 mas pesados que el oxigeno.

Abstract

In 1962 Bartlett broke with the paradigm that noble gases (Ng) cannot form stable compounds, by
synthesizing compound XePtF6. Today, there are a large number of compounds containing Ar, Kr, Xe
and Rn atoms. In 1988 Frenking and collaborators studied the stability and nature of the interactions of
the HeBeO, NeBeO and ArBeO clusters. Six years later Thompson and Andrews reported the detection
and characterization of ArBeO, KrBeO and XeBeO species. In 2015, Frenking and colleagues published
an experimental and theoretical study of NgBeCO3 systems. Recently Merino and Chattaraj carried out a
comparative study between the systems: NgBeO, NgBeCO3 and NgBeSO4 finding that the Ng-Be
interaction energies in the species are similar except for HeBeO. In 2010, Kobayashi reports the
NgBe202 and Ng2Be202 systems. Later, in this work the search is performed with atoms of group 16
heavier than oxygen.
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INTRODUCCION

La primera evidencia experimental de la presencia
de un gas noble la obtuvo Cavendish en 1766,
quien al separar nitrégeno y oxigeno del aire logré
aislar una pequefa porcién de un gas inerte.

Ahora se sabe que esa mezcla era de argén y
otros gases nobles. Un siglo después, durante un
eclipse solar se logré obtener un espectro de
emisién que no correspondia a ningun elemento
conocido hasta ese momento, por lo que, Locklear
y Frankland propusieron que se trataba de un
nuevo elemento, el Helio, cuyo nombre proviene
del griego helios que significa sol.

En 1895, Rayleigh y Ramsey informaron acerca de
la obtencién de un nuevo elemento al que llamaron
Argon, el cual ya habia sido separado, pero no
caracterizado, por Cavendish. Posteriormente
Ramsey y Travers descubrieron el Neén, el Kriptén
y el Xenén. El ultimo de los gases nobles, el
Raddn, fue aislado como producto del decaimiento
nuclear en 1902. Desde su descubrimiento los
gases nobles se consideraron totalmente inertes.
Sin embargo, Pauling en 1933 predijo la existencia
de compuestos de gases nobles, basado en la
obtencién de moléculas como el BrFs, el IF7 y el
HslOe, por lo que, deberia ser factible preparar
compuestos analogos de Xenon, incluyendo los
fluoruros tales como XeFe.

Afios mas tarde, Bartlett observd que el
compuesto PtFs cambia de color cuando se pone
en contacto con el aire, demostrando que el PtFe
actia como agente oxidante muy fuerte. Asi, el
paradigma de que todos los gases nobles son
inertes se rompié cuando en 1962 Bartlett sintetizd
el primer compuesto estable de un gas noble.
Bartlett observd la similitud de las energias de
ionizacion del Xe (279.7 kcal-molt)* y del O:
(280.8 kcal-mol?) y repitié el experimento haciendo
reaccionar Xe con PtFs, obteniendo el compuesto
Xe*[PtFe]. Poco tiempo después se logro preparar
una variedad de fluoruros, éxidos y oxifluoruros de
Xendn tales como el XeFs4, el XeOs y el XeOF4
incluso recientemente se han sintetizado sistemas
como el HXeCCH. A partir de este hecho se ha
logrado detectar y sintetizar varios compuestos de
xenon, kriptéon y radon, y fue hasta el afio 2000
cuando se reportd el primer compuesto de Argon,
la especie HArF.

Al percatarme del cambio que podria provocar, en
la quimica y su historia, el rompimiento del
paradigma que afirmaba con tanta seguridad que
los gases nobles no reaccionan, decidi estudiar y
conocer la explicacion tal hecho para crear el
presente proyecto y compartirlo en todo su
desarrollo.

los datos geomeétricos de las
mediante el

Se recabaron
moléculas NgBe:E> y Ng2BezE>
programa de visualizacion de moléculas
ChemCraft y buscando las propiedades
termoquimicas que esta presenta para conocer la
espontaneidad y asi conocer si la reaccion se
puede lograr.

Objetivos:

e Realizar una busqueda exhaustiva de
nuevas moléculas sobre su superficie de
energia potencial por medio del algoritmo
bilatu, empleando Gaussian09.

o Reoptimizar las moléculas encontradas
mediante, asi como realizar los célculos de
frecuencia para corroborar que las
especies encontradas son los minimos
globales sobre su superficie de energia
potencial.

e Analizar las moléculas encontradas por
medio de la optimizacién de su geometria,
asi como las caracteristicas del enlace
guimico a través de las energias de
disociacion y el analisis de
descomposicién de la energia.

MATERIALES Y METODOS

La exploracion de las estructuras de menor
energia de los sistemas NgBezE2 y Ng2BezE2 se
realizé con el algoritmo bilatu usando el funcional y
sistema de bases M062X/Def2-TZVP. Después, se
reoptimizaron con un nivel MP2/Def2-QZVPPD,
utilizando pseudopotenciales para los atomos de
Xe, Rn, Te y Po. La estabilidad de los cumulos se
analizé por medio de la energia de disociacion de
enlace, entalpias de disociacién y cambios de
energia libre de Gibbs, de los fragmentos Ng’'s y
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Bez2Ez>. El estudio de la naturaleza del enlace
guimico Be-Ng se realiz6 con EDA.

RESULTADOS Y DISCUSION

Las geometrias encontradas en el programa
computacional ChemCraft, mediante el algoritmo
Bilatu, NgBez2E2 y Ng2Bez2E2 (Ng = He, Ne, Ar, Kr,
Xe y Rn) siendo comparados con los sistemas que

fueron reportados por Kobayashi (NgBe20:2 y
Ng2Be:02) toman importancia ya que los
complejos en andlisis presentan distancias

mayores que las de los sistemas ya reportados. A
pesar de que son distancias mayores y eso
implicaria una fuerza de dispersion menor, el
rango del cual estamos hablando no es
determinante para dicha formacion.
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Imagen 1: Molécula reoptimizada Ng2BezE

Posteriormente se ordenan los datos
geometricos,demostrando que hay una tendencia
la cual indica que la longitud de enlace aumenta,
en toda los enlaces de la molecula, conforme el
radio atomico es mayor en el gas noble y el
elemento perteneciete al grupo 16. Por otra parte,
los &ngulos formados entre el gas noble, el berilio
unido a él y los elementos del grupo 16
disminuyen conforme va aumentando el nimero
atomico, contrario a lo que sucedio en los

complejos anteriormente reportados (NgBe20:2 y
Ngz2Be202).

Gas | Elemento | Angulo | Angulo | Angulo | Angulo | Angulo | Angulo | Longitud | Longitud | Long. | Long. | Long.

Noble [ Gpo | EtBecEr | EiBeiEz | BesEvBe: | BesEzBe: | EiBeiNgs | EdBeaNgs |  de de De | De De
MNg) | 16(E) enlace | enlace | enlace | enlace | enlace

1 2 3 4 5 6 EBer | EiBee | EdBer | ExBez | NgEs

1926 | 192
2049
Z 2253
2357

12052 | 116.64 6142 12168

11885 | 12289 5923

1269 1222 5545 118.8

1238 128 67 5377

Imagen 2: Valores de angulo y longitud de enlace en las
moléculas Ng1BezE..
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Imagen 3: Localizacion de angulos en moléculas Ng1BezE>.

En las moléculas que contienen dos gases nobles
(NgzBez2E2) ocurre la misma tendencia con la
longitud de enlace: mientras mayor sea el radio
atobmico de los elmentos que conforman la
molécula, mayor es la longitud de enlace.En los
valores de los angulos sucede algo diferente, ya
que las formas geometricas cambian al
encontrarce un elemento mas;por lo que en
algunos casos la molecula es tridimencional,lo cual
afecta los angulos y ocurre que los angulos
EiBezE2 y EiBeiEz aumentan junto con la longitud
de enlace, mientras los angulos BeiEiBe: vy
BeiE2Bez hacen lo contrario.
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CIENCIA

STA DE DIVULGACION CIENTIFICA

Gas | Elemento | Angulo | Angulo Angulo Angulo Angulo Angulo Angulo Angulo
Nable Gpo. EiBe:Ez | EiBetE: | BeiEsBez | BeiE:Be: | EsBeiNg: | EiBezNgi1 | EiBeiNgz | EiBe:Ngz

111.56

62.00 12097 120.97
58.90 119.97 119.93
56.54 118.28
5526 117 62

118.33 118.33
117.80 117.80

7452 | 11884

Imagen 4: Valores de angulos en moléculas Ng:BezE>.

Gas Noble | Elemento | Longitud | Longitud | Long Long Long Long. Long Long. De
(Ng) Gpo. de enlace | de enlace De De De De De enlace

E:Be: EsBez enlace | enlace | enlace | enlace | enlace NgzEz

16(E) Eer | EBe: | NgiEr | NgiE2 | NgeEs

5 1815 1815 1815 1915 3616 3812 3616 3812

F|F

e 205 2.08 | 3.936 . . 3.9

Rn Se 2.081 2081 2081 2081 4471 | 4471 4171 4171

Rn Te 2262 2262 2262 2262 4331 4331 4331 4331

Rn Po 2.367 2.291 2.387 2.291 4679 | 4679 4.359 4.357

Imagen 5: Valores de longitudes de enlace en moléculas
Ng2BezE>.

La busqueda de las moléculas logré corroborar
gue sobre la superficie de energia potencial
encontramos los minimos globales para casi todas
las moléculas exceptuando algunas de Ne y Ar.

El analisis de las entalpias de disociacion marcé
gue en su mayoria los complejos reportaban
procesos exotérmicos y con esto se entiende que
la formacién de dichas moléculas es viable
energéticamente hablando. Para corroborar la
espontaneidad, se procedié a calcular los cambios
en las energias libre de Gibbs a diferentes
temperaturas para establecer zonas donde los
resultados fueran negativos y asi saber la
tendencia de la formacién de dichos complejos.

CONCLUSIONES

Se realizé una busqueda de 48 nuevas moléculas
sobre su superficie de energia potencial por medio
del algoritmo bilatu, empleando Gaussian09. Estas
mismas se reoptimizaron y se realizaron calculos
de frecuencia, las cuales resultaron siempre
positivas, para corroborar que las especies
encontradas son los minimos globales sobre su
superficie de energia potencial.

Posteriormente, se analizaron las moléculas
encontradas por medio de su geometria, asi como
las caracteristicas del enlace quimico a través de
las energias de disociacion y el analisis de
descomposicion de la energia, se encontrd, que la
estabilidad de los complejos va aumentando de He
a Rn con cada uno de los elementos del grupo 16
de la tabla periddica.

Se realiz6 una buasqueda de moléculas que
contengan gas noble las cuales se reoptimizaron
por medio ChemCraft.

Los datos geométricos se recabaron, encontrando
una tendencia de mayor volumen o longitud de la
molécula conforme aumenta el nimero atémico
del elemento del grupo 16 y los gases nobles,
ademas se encontré que la estabilidad va
aumentando de He a Rn.

Respecto a los resultados termoquimicos: la
molécula siempre fue espontanea, con lo que se
confirma que las reacciones de los gases nobles
se pueden llevar a cabo. El presente trabajo

tedrico puede ser de gran utilidad para estudios
posteriores aunados al campo experimental para
generar nuevas perspectivas de estudio y anlisis.
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Imagen 6: Geometrias resultantes de las moléculas analizadas.
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