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Resumen

A partir de Difraccion de Rayos X en Polvos, estan siendo
resueltas ab initio y refinadas usando el método de Rietveld,
las estructuras cristalinas de 5 composiciones pertenecientes a
la familia de los imidazolatos. Se ha encontrado que
cristalizan en los sistemas: hexagonal, monoclinico y
triclinico.

Introduccion

Los imidazolatos son una nueva clase de compuestos
nanoporosos que consisten de cumulos tetraédricos MNy
(M=Co, Cu, Zn, etc.) unidos por una pequefia molécula
heterociclica que actia como un ligando angular rigido
bidentado formando estructuras tipo zeolitas (ver fig. 1).
Como una subfamilia de los enrejados metal-orgénicos
(MOFs), los imidazolatos exhiben variadas e interesantes
topologias de poros, al mismo tiempo poseen una excepcional
estabilidad térmica y quimica [4]. Debido a esas
caracteristicas combinadas han recibido una notable atencion
en diversos campos tales como: electrénica, dptica, catalisis,
magnetismo, y mAas recientemente como prototipos de
enrejados para el almacenamiento de hidrégeno [1-4]. No
obstante, las estructuras cristalinas de muchos de ellos son
aun desconocidas, motivo por el cual es necesario dedicar
mas a su resolucién y refinamiento, ya que el conocimiento
de ésta aporta informacion muy valiosa para la comprension
de sus propiedades fisicas y quimicas.

Figura 1. Estructura de Imidazolato.

Procedimiento Experimental

Los patrones de DRX fueron adquiridos en la linea D10B-
XPD del Laboratorio Nacional de Luz Sincrotron (LNLS) de
Campinas, Brasil. El indexado y la determinacion de la celda
unitaria se llevé a cabo mediante los programas TREOR y
DICVOL. La asignacion de los posibles grupos espaciales se
efectué mediante la inspeccion de las ausencias sistematicas
observadas en los indices de Miller. La extraccion de los
factores de estructura se realiz6 por el método de Le Bail,
refinando para ello los pardmetros de fondo, de perfil, de

celda unitaria y de asimetria. En todos los casos el fondo fue
ajustado mediante un polinomio de tercer grado y el perfil fue
modelado por una funcion pseudo-Voigt. La bisqueda de las
posiciones atomicas esta siendo efectuada por métodos
directos, método de Patterson, Simulated Annealing y sintesis
de Fourier. El refinamiento de los modelos atomicos esta
siendo realizado a través del método de Rietveld asistido por
un conjunto de ligaduras y restricciones.

Resultados

Las etapas de indexado y determinacién de la celda unitaria
se han llevado a cabo con figuras de mérito M(n)>50 y
F(n)>90. Los ajustes Le Bail han mostrado un excelente
acuerdo entre los patrones calculado y experimental, lo cual
confirma las asignaciones de las celdas unitarias. Las
estructuras cristalinas estan siendo resueltas siguiendo el
procedimiento descrito anteriormente y haciendo uso de
técnicas experimentales complementarias, tales como: EDS,
IRy TG. Los resultados encontrados pueden ser resumidos en
la siguiente tabla:

Tabla 1. Resumen de las composiciones estudiadas

Zn[Benzimidazol], (DMF) Monoclinico
Zn[Benzimidazol], (DMSO) Monoclinico
Zn[Etilimidazol], (MeOH) Hexagonal
Zn[Imidazol], (DMSO) Triclinico
Zn[Imidazol], (MeOH) Triclinico
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