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RESUMEN

En el presente trabajo se sintetizaron y caracterizaron compuestos bis y tris quelato de Zn(ll)
con ligantes diimiinicos (2,2 bipiridina y 1,10-fenantrolina) [ZnL2Cl,] y [ZnL3]?* utilizando las
técnicas de IR, *H-RMN y conductividad. Posteriormente, la electrocatalisis del CO; se estudid
a través de su respuesta electroquimica con la técnica de voltamperometria ciclica usando
electrodo de carbdn vitreo en DMSO + TBAPFg 0.1 M en ausencia y presencia de COs.
Adicionalmente, se realizaron calculos de DFT de las moléculas estudiadas y esto permitid
conocer la relacion entre los potenciales de reduccién, y la distribucion de los electrones en
estas. Los resultados indican que, el complejo con mejor actividad en la catalisis molecular, es
aquel que presenta una mayor estabilidad en sus estados reducidos y con sus procesos redox a

potenciales mas negativos.



ABSTRACT

Bis and tris chelate compounds of Zn (lI) with dimethyl (2,2'-bipyridine and 1,10-
phenanthroline) [ZnL2Cl,] and [ZnL3]?* ligands were synthesized and characterized using IR,
1H -RMN and conductivity.Subsequently, the electrocatalyzed reduction of carbon dioxide was
investigated through its electrochemical response studied with the cyclic voltammetry technique
with a carbon dioxide electrode in DMSO + TBAPFs 0.1 M in the absence and presence of COx.
In addition, DFT calculations of the studied molecules were carried out and this allowed to know
the relation between the reduction potentials and the distribution of the electrons in them. The
results indicate that the complex with the best activity in molecular catalysis is the one that
presents greater stability in its reduced states and with its redox processes to more negative

potentials.
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Abreviaturas

COs
LUMO
HOMO
EO (cat™")
kcat

kh

EO

M™

L

SCE

Fen

Bipi

IR

RMN

M

x (Scm?)
A (S cm?mol™?)
Fc/Fc*
V/s

v

(&)

(3)

ppm

Epc

Epa

i /V1/2
AEp
Er

Eaux

Dioxido de Carbono

Orbital molecular desocupado de més baja energia
Orbitales moleculares ocupados de mas energia
Potencial termodinamico

Constante de velocidad de transferencia electronica homogénea
Constante de velocidad de transferencia electronica heterogénea
Potencial redox

Forma reducida del centro metalico

ligante diimiinico

Electrodo de calomen saturado

Ligante fenantrolina

Ligante bipiridina

Espectroscopia infrarroja

Resonancia Magnética Nuclear

Molaridad

Conductividad especifica

Conductividad molar

Par redox ferri/ ferro

Velocidad de barrido

Vibraciones de valencia

Deflexion fuera de plano

Desplazamiento quimico

Partes por millén

Potencial de pico catodico

Potencial de pico anddico

Corriente de pico

Corriente normalizada

Incremento de potencial de pico

Electrodo de trabajo

Electrodo auxiliar



ErEr Mecanismo de reaccion Electroquimico-Electroquimico

Eci Mecanismo Electroquimico- quimico
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