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ANALISIS DEL LAPLACIANO DE LA DENSIDAD ELECTRONICA [-V?p(r)] PARA
EL ESTUDIO DE LA REACCION DE ACETATO DE ETILO Y METANOL SOBRE EL
CATALIZADOR [CTA"]-Si-MCM-41
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En este trabajo estudiamos el papel de las interacciones asociadas con el mecanismo
de la reaccioén de acetato de etilo (AcEt) y metanol sobre la superficie del catalizador
[CTA*]-Si-MCM-41. Estudios previos demostraron que la reaccién ocurre en la boca del
poro. Por lo que se postulé un mecanismo de sitio dual en el que ambos reactivos se
adsorben sobre la superficie del catalizador de manera concertada.! El estudio se basa
en la Teoria de Atomos y Moléculas (QTAIM), enfocado en el anélisis del Laplaciano de
distribucion de la densidad electronica.? Se analizaron regiones que involucran a los
enlaces principales asociados a la reaccién. En el complejo adsorbido, se observa que
la interaccién O4---Hw entre catalizador y metanol, se encuentra en una zona de
disminucién de densidad electrénica [V2p(r)> 0], sin embargo, en el estado de transicién
y el intermediario se aprecia una acumulacion de densidad electronica. Por otro lado, la
interaccion Owm--C4 (enlace entre metanol y AcEt) se encuentra en una zona de
disminucion de densidad electrénica tanto para el complejo absorbido como el estado
de transicion, mientras que en el intermediario se encuentra en una zona de
acumulacion de la densidad electronica mostrando caracteristicas de un enlace
covalente de capa cerrada. En conclusién, nuestro analisis permite apreciar visualmente
el cambio de caracter del Laplaciano [-V?p(r)] que implica una reorganizaciéon de la
densidad electrénica hacia la formacién y ruptura de los enlaces, asi como el rol del
catalizador en esta reorganizacion.
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Fig. 1: Mapas de isocontorno de los valores negativos del Laplaciano [-V?p(r)] en el plano que
contiene los atomos O+, Om y C1 involucrados en la reaccién para las especies: a) Complejo
adsorbido, b) Estado de transicion c) Intermediario de reaccion.
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