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Ciertos compuestos de ftalocianina, las
metaloftalocianinas, presentan propieda-
des semiconductoras. Cuando las metalof-
talocianinas o la ftalocianina libre de
metal son oxidadas parcialmente con un
halégeno (generalmente 1,), se convierten
en conductoras mientras que simultdnea-
mente adoptan un apilamiento cara-a-
cara.?

Se ha determinado la estructura de
diversos fragmentos de fralocianina fB-cris-
talina utilizando una funcién potencial de
pares atémicos (del tipo R'#%"?) propues-
ta por S. Fraga.®® El potencial viene defi-
nido en base a una clasificacién de los dto-
mos en clases del mismo entorno electré-
nico dada por Clementi.”

Se ha incluido una correccién empirica
al término de energfa de dispersién utili-
zando un nuevo término en R
(Referencia 10) que se afiade al potencial
original como un segundo término en R*
(Referencias 11 a 14). El término en R*y
los dos términos en R se rebajan utili-
zando la férmula de amortiguamiento de
Douketis ¢t 2/.*> Se ha implementado un
algoritmo de métrica variable para la opti-
mizacién de diversas geometrias iniciales.

Se presenta una estructura cara-a-cara,
desplazada, para el dimero. Se propone un
mecanismo de crecimiento para los frag-
mentos de ftalocianina cristalina. Se discu-
ten los efectos estructurales y el efecto del
estado de oxidacién sobre la energia total
de asociacion.

Se realiza un estudio del crecimiento
de fragmentos cristalinos formados por
grupos de apilamientos con tres moléculas
de ftalocianina en la forma fB-polimérfica.
Se propone, para el crecimiento de la
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forma de equilibrio, un mecanismo de adi-
cién vertical de las moléculas individuales.

Se determina el crecimiento posterior
del PB-cristal por asociacién de pilas de
moléculas. Los apilamientos pequefios no
muestran minimos horizontales ni vertica-
les indicando que no existe crecimiento en
estas direcciones. Los apilamientos gran-
des presentan minimos horizontales. Se
propone un mecanismo de crecimiento
horizontal para la asociacién de pilas de
tres o mds unidades.

Un indice topolégico, la congestién
molecular (drea/volumen), permite evi-
denciar cambios en la estructura de los
agregados. Merece especial atencién la
aparicién de estructuras correspondientes
a defectos reticulares y otras dificiles de
predecir @ priori.

Los resultados provisionales son:

1. Dos estructuras bdsicas de apila-
miento (desplazado y no desplazado) son
importantes para describir el d7mero de fra-
locianina. Estas estructuras son las orienta-
ciones mds importantes en las estructuras
cristalinas de la B-ftalocianina®® y sus sales
dopadas por halégenos."” Las estabilidades
de los minimos desplazados son considera-
blemente mayores. El esfecto del desplaza-
miento horizontal reduce la distancia ver-
tical entre los planos moleculares en 0,2A.
Cambios en el dngulo de rotacién produ-
cen un efecto pequefio sobre las energfas
de asociacion.

2. Se propone un posible mecanismo de
crecimiento de los fragmentos de ftalocia-
nina B-cristalina. Un apilamiento vertical
puede tener un crecimiento vertical y dos
apilamientos verticales pueden tener un
crecimiento horizontal.
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3. El efecto del estado de oxidacién es
muy significativo y, cuando las cargas
moleculares de ambas moléculas aumen-
tan, las energfas de asociacién se intensifi-
can grandemente. Por otro lado, se estabi-
lizan especialmente las estructuras cara-a-
cara, antes menos estables.

4. Varios indices topolégicos, especial-
mente la congestién molecular, permite
evidenciar cambios en la estructura de los
agregados.
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