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Descifran secretos de los clusteres
metalicos

Investigadores del Instituto Catalan de Investigacion Quimica, junto a
colegas de EE UU, han conseguido cristalizar los esquivos clusteres de
cromo, analizando el proceso con técnicas computacionales. Los clusteres
de 6xidos metalicos como este actuan en multitud de procesos naturales y
pueden ayudar al desarrollo de nuevos materiales.

9/12/2016 08:00 CEST

SCF_Coulpot

IO.SOO

0.468

.0.437

0.405

.0.373

Los célculos computacionales permiten a los investigadores predecir las propiedades de los

clusteres metdlicos. / ICIQ

Los clusteres o agrupaciones de 6xidos metalicos son estructuras clave en
una enorme variedad de procesos naturales como la fotosintesis, el
crecimiento de minerales o el transporte de sustancias en la atmésfera.
Comprender como se comportan estas estructuras podria inspirar el
desarrollo de nuevos materiales funcionales.

Se han logrado cristalizar clisteres de cromo que,
hasta la fecha, suponian un enorme reto para los


https://twitter.com/@ICIQchem
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Sinc CIENCIAS

quimicos

Ahora, en un estudio llevado a cabo en el Instituto Catalan de Investigacion
Quimica (ICIQ) en Tarragona y la Oregon State University en EE UU, varios
investigadores han logrado cristalizar clisteres de cromo que, hasta la
fecha, suponian un enorme reto para los quimicos. Ademas, han utilizado las
técnicas computacionales y espectroscopicas mas avanzadas para analizar
y comprender todos los detalles del proceso de cristalizacion de estas

estructuras.

Carles Bo, investigador del ICIQ, lideré el equipo que llevo a cabo los estudios
computacionales. Estos experimentos numéricos consideraron todas las
combinaciones posibles, casi mil estructuras distintas, para explicar el
desorden aparente de los cristales y descubrir qué condiciones favorecen la
formacion de los clusteres.

Estos descubrimientos contribuiran a ampliar el conocimiento sobre los
procesos de cristalizacidn de estructuras como los clisteres metalicos y los
policationes. Estas no sélo son clave en procesos naturales, sino también en
procesos industriales. Los investigadores esperan que sus resultados
inspiren avances en la creacion de nuevos materiales para fotosintesis
artificial, una fuente de energia alternativa ‘cero emisiones'.

Este trabajo supone la primera contribucion del ICIQ a la revista Chem
hermana de la prestigiosa Cell y creada a comienzos de 2016 para impulsar
la investigacion en quimica sostenible que proporcione soluciones a retos
globales.
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