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Resumen

El Proyecto de Tesis de Maestria comprende el estudio de
transiciones estructurales en materiales moleculares bajo
condiciones criogénicas (bajas temperaturas: 10-273 K).
Los materiales moleculares se caracterizan por tener un
enrejado cristalino relativamente flexible donde variaciones
de temperatura y factores externos como presién, potencial
quimico de especies que pueden ser adsorbidas en su
superficie, luz, etc. pueden inducir transiciones electronicas
y estructurales. Ese tipo de transiciones seran objeto de
estudio en el presente Proyecto empleando para ello datos
de difraccion de rayos X (DRX) complementados con
informacion espectroscépica y de propiedades fisicas.

Introduccion

Los materiales moleculares objeto de estudio en este
Proyecto estan formados por moléculas individuales o
blogues moleculares, neutros o i6nicos, que se unen entre si
por enlaces relativamente fuertes, covalentes o idnicos,
generalmente utilizando como elemento ensamblador un
i6n metalico. El enrejado de estos materiales puede
considerarse también como ligandos, muchas veces de
naturaleza organica que sirve de puente entre centros
metalicos. Las posibles transiciones estructurales en estos
enrejados estdn determinadas, en gran medida, por la
rigidez de los grupos puentes y por posibles cambios en la
configuracién electrénica de los metales y/o ligandos al
variar la temperatura y frente a diferentes agentes externos.
Asi, por ejemplo, si el grupo puente esta formado por una
molécula que puede rotar, a partir de cierta temperatura la
energia térmica, KT, puede ser suficiente para activar sus
estados rotacionales [1]. Otro ejemplo lo tenemos en
complejos de coordinaciéon de Fe (2+) en los cuales al
disminuir la energia térmica kT se pude favorecer una
transicién de alto a bajo espin y con ellos pasar de un estado
paramagnético a otro diamagnético [2]. La relacion de
ejemplos particulares puede ser muy grande. Este Proyecto
prestara especial atencion a dos tipos de transiciones: a)
aquellas que ocurren en materiales nanoporosos al variar la
temperatura, la presion y las especies adsorbidas en sus
cavidades [3]; b) las que tienen lugar asociadas a
transiciones electrénicas y establecimiento de un orden
magnético [4]. En todos los casos los datos de DRX
policristalino se complementardn con espectros Raman,
mediciones magnéticas, de adsorcion de gases,
determinacion de calores especificos, variaciones
conductividad eléctrica, etc. también a bajas temperaturas.

Procedimiento Experimental

Los datos de DRX se registraran en un equipo D8 Advance
(Bruker) equipado con una cadmara de bajas temperaturas (T
> 80 K), un sistema de generacion de haces paralelos y un
detector rdpido. Cuando se requiera trabajar en la regién 10-
80 K 0 en modo de alta resolucidn se realizaran estancias de
medicion en el LNLS (Campinas, Brasil). Esta instalacion
permite, ademas, trabajar a diferentes energias de los rayos
Xy con ellos registrar los patrones de difraccion tomando
en consideracion el borde de absorcién de los elementos
presentes en la muestra. Las mediciones magnéticas a bajas
temperaturas, de las propiedades de transporte, etc. se
realizaran también en Brasil, en particular en el Laboratorio
de Bajas Temperaturas de la Universidad de Campinas.

Anélisis de los Datos y Resultados a Obtener

A partir de los datos de DRX se resolvera y refinard la
estructura cristalina de todos los materiales a estudiar,
utilizando para ello los métodos propios de la
Cristalografia, tanto en policristales como en monocristales.
La informacion complementaria disponible servira para
incorporarla a la resolucién y refinamiento de la estructura
como informacion a priori, y/o para validar los resultados
del estudio estructural. En el trabajo con policristales la
interpretacion de datos inicia indexando las posiciones de
Bragg mediante bases de datos que pueden ayudar en la
identificacion de fases, estas contienen parametros de celda,
intensidades integradas, grupo espacial, prosiguiendo a la
resolucién de la estructura mediante método de Patterson y
métodos directos, asi como el refinamiento a través de
sintesis de Fourier y método de Rietveld. Como resultados
del Proyecto de Tesis deben publicarse al menos dos
articulos en revistas internacionales (ISI).
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