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Resumen

En el presente trabajo se estudian las primeras etapas
relacionadas a la formacion de nanoparticulas de ZnO
obtenidas por la aproximacion coloidal. El estudio aborda la
evolucion de los espectros de absorcion electronica en funcion
del tiempo durante la nucleacion del material en solucion. Los
resultados experimentales seran comparados con resultados
teoricos obtenidos de la aplicacion de metodologias de
Dinamica Molecular Cuantica (DMC) que incluyen el efecto de
la temperatura y del solvente en un sistema periddico. Para el
estimar los posibles precursores que participan en los procesos
de nucleacion se aplican diferentes metodologias de calculo
tedrico cuantico a nivel ab-initio.

Introduccion

Dentro de la revolucion tecnoldgica de los tltimos afios la los
semiconductores nanoestructurados juegan un papel decisivo.
En ellos se espera encontrar varias de las respuestas dentro de
las investigaciones que abordan problemas tales como la
creciente escasez de combustibles fosiles, 6 problemas como el
impacto ambiental global. Semiconductores como el ZnO se
aplican hoy en dia de forma cotidiana. La aproximacion
coloidal constituye una de las vias principales de preparacion
del ZnO y de muchos otros nanomateriales, sin embargo resulta
interesante el hecho de que se conoce bastante poco acerca de
los mecanismos involucrados en este método de sintesis. Para
disponer de un control adecuado de las propiedades fisico-
quimicas de los nanomateriales es necesario tener control sobre
el tamafio de particula en sus metodologias de sintesis. Esto
presupone tener dominio en los procesos de formacion de
precursores y la posterior nucleacion del material deseado.
Procedimiento Experimental

Para la sintesis de nanoparticulas de ZnO se utilizaran
basicamente dos metodologias que son la hidrélisis forzada y la
auto-hidrolisis de carboxilatos. Ambos procesos seran
estudiados en medios organicos y de ser necesario se utilizaran
modificadores de superficie cuando el caso asi lo exija. La
evolucion de las reacciones asociadas a los procesos de interés
seran estudiadas midiendo los espectros de absorcion
electronica en el tiempo.

Los calculos son realizados con el coédigo computacional
CASTERP. [1] Este coédigo incluye los métodos de Teoria de
funcionales de la Densidad (DFT, por sus siglas en ingles),
usando las bases de pseudopotenciales de ondas planas de
Vanderbilt ultrasuaves. La energia de intercambio y correlacion
es calculada por el método de Perdew-Burke Ernzerhof (PBE).
Los sistemas son puestos en una celda cubica periodica lo
suficientemente grande para simular un liquido en solucion.

Resultados y Anélisis
La tabla 1 muestra algunos resultados preliminares de
distancias interatomicas de los calculos teodricos comparadas
con resultados experimentales.
Tabla 1. Distancias entre 4&tomos en angstrom

Longitud enlace (4)

Especie enlace Calculado DMC  experimental
Cudntico a 298’
Periodico K
7ZnCl, Zn-Cl 2.10 2.07°
Zn-Cl 2.19
[ZnCl, (H,0),] 70-0 220
. Zn-Cl 2.05 2.4°
R 2.18 1.97°
ZnCl 2.39 2.24¢
[ZnCl (H,0)s]" 2.07,2.12, 2.07¢
Zn-0 2.14,2.19
ZnCl 2.18 223
[ZnOHCI (H20):] 740 (0H) 1.88 1.87
Zn-0 2.08 2.04
Zn-O(OH) 1.93 1.87
[ZnOH (H,0)]"  Zn-O 2.01 2.00

“ en agua. ° sin solvente. ° referencia 2. ¢ referencia 3.

Estos resultados entre otros pardmetros que se derivan de los
calculos serviran de base para explicar los procesos
involucrados en las primeras etapas de la formacion de
nanoparticulas de ZnO.
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