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Durante las Ultimas décadas, los materiales funcionales con una diversidad de
estructuras quimicas y propiedades fisicoquimicas relevantes han jugado un papel
importante en varias areas tecnologicas.["! A la hora de disefiar nuevos materiales, se
busca una correlacion entre la estructura y la funcionalidad combinando bloques de
construccion con caracteristicas opticas, electronicas o redox Unicas. Bajo esta premisa,
Carballo y colaboradores informaron recientemente la aplicacion como sensores
electroquimicos de distintos films de CoPP y/o NiPP (PP = protoporfirina 1X).? Ese
estudio, mostré que la respuesta electroquimica se incrementa notablemente cuando
los films son pretratados con soluciones conteniendo el i6n azida, posiblemente al
formarse estructuras donde los centros metalicos se encuentran puenteados por dicho
ion.

En este trabajo, utilizamos métodos de estructura electrénica basados en la teoria del
funcional densidad (DFT) para evaluar el rol del puente azida en films de CoPP(u-
N3)NiPP.

Los resultados obtenidos muestran que efectivamente la unién de los centros metalicos
a través del i6n azida esta favorecida. Los graficos de la densidad de spin (ver figura),
ponen en evidencia el rol del puente azida en la comunicacion electrénica entre los
metales, lo que explicaria la mejor performance de estos

films respecto a los no puenteados. ?

Las espectroscopias electronicas y vibracionales -

calculadas reproducen aceptablemente los datos “%ﬂ
. . , v ———

experimentales, confirmando asi la conexién entre los

metales a través de puentes azida en los films y Q\T—\\&

validando los métodos tedricos empleados. b 4 -
Esto ultimo, nos permite extender el estudio tedrico con \%‘
el fin de encontrar otros ligandos puente que mejoren 2

aun mas la comunicacion electronica en este tipo de

sistemas.

[1] S. Banerjee, A. K. Tyagi, Functional Materials, Elsevier, 2012.
[2] R. Carballo, A. L. Rinaldi, I. N. Rezzano, Electrochim. Acta 2016, 222, 1700—
1708.

537




