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Resumen   
En 1962 Bartlett, rompió con el paradigma de que los gases nobles (Ng) no pueden formar compuestos 

estables, al sintetizar el compuesto XePtF6. Hoy en día, existe un gran número de compuestos   que 

contiene átomos de Ar, Kr, Xe y Rn. En 1988 Frenking y colaboradores estudiaron la estabilidad y 

naturaleza de las interacciones de los cúmulos HeBeO, NeBeO y ArBeO. Seis años después Thompson 

y Andrews reportaron la detección y caracterización de las especies ArBeO, KrBeO y XeBeO. En 2015 

Frenking y colaboradores publicaron un estudio  experimental y teórico de los sistemas NgBeCO3. 

Recientemente Merino y Chattaraj realizaron un estudio comparativo entre los sistemas: NgBeO, 

NgBeCO3 y NgBeSO4 encontrando que las energías de interacción Ng-Be en las especies son similares 

con excepción de HeBeO. En 2010, Kobayashi reporta los sistemas NgBe2O2 y Ng2Be2O2. Más adelante, 

en este trabajo se efectúa la búsqueda con átomos del grupo 16 más pesados que el oxígeno.   

Abstract  
 In 1962 Bartlett broke with the paradigm that noble gases (Ng) cannot form stable compounds, by 

synthesizing compound XePtF6. Today, there are a large number of compounds containing Ar, Kr, Xe 

and Rn atoms. In 1988 Frenking and collaborators studied the stability and nature of the interactions of 

the HeBeO, NeBeO and ArBeO clusters. Six years later Thompson and Andrews reported the detection 

and characterization of ArBeO, KrBeO and XeBeO species. In 2015, Frenking and colleagues published 

an experimental and theoretical study of NgBeCO3 systems. Recently Merino and Chattaraj carried out a 

comparative study between the systems: NgBeO, NgBeCO3 and NgBeSO4 finding that the Ng-Be 

interaction energies in the species are similar except for HeBeO. In 2010, Kobayashi reports the 

NgBe2O2 and Ng2Be2O2 systems. Later, in this work the search is performed with atoms of group 16 

heavier than oxygen. 
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INTRODUCCIÓN  

La primera evidencia experimental de la presencia 
de un gas noble la obtuvo Cavendish en 1766, 
quien al separar nitrógeno y oxígeno del aire logró 
aislar una pequeña porción de un gas inerte.  

Ahora se sabe que esa mezcla era de argón y 
otros gases nobles. Un siglo después, durante un 
eclipse solar se logró obtener un espectro de 
emisión que no correspondía a ningún elemento 
conocido hasta ese momento, por lo que, Locklear 
y Frankland propusieron que se trataba de un 
nuevo elemento, el Helio, cuyo nombre proviene 
del griego helios que significa sol.  

En 1895, Rayleigh y Ramsey informaron acerca de 
la obtención de un nuevo elemento al que llamaron 
Argón, el cual ya había sido separado, pero no 
caracterizado, por Cavendish. Posteriormente 
Ramsey y Travers descubrieron el Neón, el Kriptón 
y el Xenón. El último de los gases nobles, el 
Radón, fue aislado como producto del decaimiento 
nuclear en 1902. Desde su descubrimiento los 
gases nobles se consideraron totalmente inertes. 
Sin embargo, Pauling en 1933 predijo la existencia 
de compuestos de gases nobles, basado en la 
obtención de moléculas como el BrF5, el IF7 y el 
H5IO6, por lo que, debería ser factible preparar 
compuestos análogos de Xenón, incluyendo los 
fluoruros tales como XeF6.  

Años más tarde, Bartlett observó que el 
compuesto PtF6 cambia de color cuando se pone 
en contacto con el aire, demostrando que el PtF6 
actúa como agente oxidante muy fuerte. Así, el 
paradigma de que todos los gases nobles son 
inertes se rompió cuando en 1962 Bartlett sintetizó 
el primer compuesto estable de un gas noble. 
Bartlett observó la similitud de las energías de 
ionización del Xe (279.7 kcal·mol-1)4 y del O2 
(280.8 kcal·mol-1) y repitió el experimento haciendo 
reaccionar Xe con PtF6, obteniendo el compuesto 
Xe+[PtF6]-. Poco tiempo después se logró preparar 
una variedad de fluoruros, óxidos y oxifluoruros de 
Xenón tales como el XeF4, el XeO3 y el XeOF4 
incluso recientemente se han sintetizado sistemas 
como el HXeCCH. A partir de este hecho se ha 
logrado detectar y sintetizar varios compuestos de 
xenón, kriptón y radón, y fue hasta el año 2000 
cuando se reportó el primer compuesto de Argón, 
la especie HArF. 

 

Al percatarme del cambio  que podría provocar, en 
la química y su historia, el rompimiento del 
paradigma  que afirmaba con tanta seguridad  que 
los gases nobles no reaccionan, decidí estudiar y 
conocer la explicación tal hecho para crear el 
presente proyecto y compartirlo en todo su 
desarrollo. 

Se recabaron los datos geométricos de las 
moléculas NgBe2E2 y Ng2Be2E2 mediante el 
programa de visualización de moléculas 
ChemCraft y buscando las propiedades 
termoquímicas que esta presenta para conocer la 
espontaneidad y así conocer si la reacción se 
puede lograr. 

Objetivos:  

• Realizar una búsqueda exhaustiva de 
nuevas moléculas sobre su superficie de 
energía potencial por medio del algoritmo 
bilatu, empleando Gaussian09. 

• Reoptimizar las moléculas encontradas 
mediante, así como realizar los cálculos de 
frecuencia para corroborar que las 
especies encontradas son los mínimos 
globales sobre su superficie de energía 
potencial.  

• Analizar las moléculas encontradas por 
medio de la optimización de su geometría, 
así como las características del enlace 
químico a través de las energías de 
disociación y el análisis de 
descomposición de la energía. 

MATERIALES Y MÉTODOS 

La exploración de las estructuras de menor 
energía de los sistemas NgBe2E2 y Ng2Be2E2 se 
realizó con el algoritmo bilatu usando el funcional y 
sistema de bases M062X/Def2-TZVP. Después, se 
reoptimizaron con un nivel MP2/Def2-QZVPPD, 
utilizando pseudopotenciales para los átomos de 
Xe, Rn, Te y Po. La estabilidad de los cúmulos se 
analizó por medio de la energía de disociación de 
enlace, entalpías de disociación y cambios de 
energía libre de Gibbs, de los fragmentos Ng´s y 
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Be2E2. El estudio de la naturaleza del enlace 
químico Be-Ng se realizó con EDA. 

RESULTADOS Y DISCUSIÓN 

Las geometrías encontradas en el programa 
computacional ChemCraft, mediante el algoritmo 
Bilatu, NgBe2E2 y Ng2Be2E2 (Ng = He, Ne, Ar, Kr,  
Xe y Rn) siendo comparados con los sistemas que 
fueron reportados por Kobayashi (NgBe2O2 y 
Ng2Be2O2) toman importancia ya que los 
complejos en análisis presentan distancias 
mayores que las de los sistemas ya reportados. A 
pesar de que son distancias mayores y eso 
implicaría una fuerza de dispersión menor, el 
rango del cual estamos hablando no es 
determinante para dicha formación.  

 

Imagen 1: Molécula reoptimizada Ng2Be2E2 

 

Posteriormente se ordenan los datos 
geometricos,demostrando que hay una tendencia 
la cual indica que la longitud de enlace aumenta, 
en toda los enlaces de la molecula, conforme  el 
radio atomico es mayor en el gas noble y el 
elemento perteneciete al grupo 16. Por otra parte, 
los ángulos formados entre el gas noble, el berilio 
unido a él y los elementos del grupo 16 
disminuyen conforme va aumentando el número 
atómico, contrario a lo que sucedió en los  

complejos anteriormente reportados (NgBe2O2 y 
Ng2Be2O2).  

 

Imagen 2: Valores de ángulo y longitud de enlace en las 
moléculas Ng1Be2E2. 

 

 

 

Imagen 3: Localización de ángulos en moléculas Ng1Be2E2. 

 

En las moléculas que contienen dos gases nobles  
(Ng2Be2E2) ocurre la misma tendencia con la 
longitud de enlace: mientras mayor sea el radio 
atómico de los elmentos que conforman  la 
molécula, mayor es la longitud de enlace.En los 
valores de los angulos sucede algo diferente, ya 
que las formas geometricas cambian al 
encontrarce un elemento mas;por lo que en 
algunos casos la molecula es tridimencional,lo cual 
afecta los angulos y ocurre que los angulos 
E1Be2E2  y E1Be1E2 aumentan  junto con la longitud 
de enlace, mientras los angulos Be1E1Be2  y 
Be1E2Be2  hacen lo contrario. 
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Imagen 4: Valores de ángulos en moléculas Ng2Be2E2. 

 

 

Imagen 5: Valores de longitudes de enlace en moléculas 
Ng2Be2E2. 

 

La búsqueda de las moléculas logró corroborar 
que sobre la superficie de energía potencial 
encontramos los mínimos globales para casi todas 
las moléculas exceptuando algunas de Ne y Ar.  

El análisis de las entalpías de disociación marcó 
que en su mayoría los complejos reportaban 
procesos exotérmicos y con esto se entiende que 
la formación de dichas moléculas es viable 
energéticamente hablando. Para corroborar la 
espontaneidad, se procedió a calcular los cambios 
en las energías libre de Gibbs a diferentes 
temperaturas para establecer zonas donde los 
resultados fueran negativos y así saber la 
tendencia de la formación de dichos complejos.   

CONCLUSIONES  

Se realizó una búsqueda de 48 nuevas moléculas 
sobre su superficie de energía potencial por medio 
del algoritmo bilatu, empleando Gaussian09. Estas 
mismas se reoptimizaron y se realizaron cálculos 
de frecuencia, las cuales resultaron siempre 
positivas, para corroborar que las especies 
encontradas son los mínimos globales sobre su 
superficie de energía potencial. 

Posteriormente, se analizaron las moléculas 
encontradas por medio de su geometría, así como 
las características del enlace químico a través de 
las energías de disociación y el análisis de 
descomposición de la energía, se encontró, que la 
estabilidad de los complejos va aumentando de He 
a Rn con cada uno de los elementos del grupo 16 
de la tabla periódica.  

Se realizó una búsqueda de moléculas que 
contengan gas noble las cuales se reoptimizaron 
por medio ChemCraft. 

Los datos geométricos se recabaron, encontrando 
una tendencia de mayor volumen o longitud de la 
molécula conforme aumenta el número atómico 
del elemento del grupo 16 y los gases nobles, 
además se encontró que la estabilidad va 
aumentando de He a Rn. 

Respecto a los resultados termoquímicos: la 
molécula siempre fue espontanea, con lo que se 
confirma que las reacciones de los gases nobles 
se pueden llevar a cabo.  El presente trabajo 
teórico puede ser de gran utilidad para estudios 
posteriores aunados al campo experimental para 
generar nuevas perspectivas de estudio y análisis.  

 

Imagen 6: Geometrías resultantes de las moléculas analizadas. 
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