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Presenta	
  una	
  gran	
  influencia	
  de	
  los	
  
efectos	
  rela6vistas	
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Piridazina	
  

Ligando	
  duro	
  

INCOMPATIBILIDAD	
  

Solventada	
  por	
  la	
  formación	
  de	
  
nuevas	
  interacciones	
  entre	
  los	
  

centros	
  de	
  Au(I)	
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Distancia	
  Au-­‐Au:	
  

Energía	
  de	
  emisión	
  esperada:	
  3,4	
  

Energía	
  de	
  emisión	
  real:	
  

CÁLCULOS	
  
TEÓRICOS	
  DFT	
  con	
  corrección	
  de	
  dispersión	
  para	
  modelos	
  dímeros.	
  5	
  

∆=3.7865eV 

-­‐2.6852eV 

-­‐6.4717eV 

LUMO 

HOMO 

∆=3.5821eV 

-­‐2.6417eV 

-­‐6.2238eV 

LUMO 

HOMO 

∆=3.7737eV 

-­‐2.6795eV 

-­‐6.4532eV 

LUMO 

HOMO 

dteórica	
  (Au-­‐Au)	
  =	
  3.235	
  Å	
  	
  

 dexp	
  (Au-­‐Au)	
  =	
  3.411	
  Å	
  	
  

 

dteórica	
  (Au-­‐Au)	
  =	
  3.210	
  Å	
  	
  

 

dteórica	
  (Au-­‐Au)	
  =	
  3.189	
  Å	
  	
  

 dexp	
  (Au-­‐Au)	
  =	
  3.293	
  Å	
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INTRODUCCIÓN	
  

(1)	
   (2)	
   (3)	
  

La	
  distancia	
  Au-­‐Au	
  calculada	
  se	
  ajusta	
  a	
  la	
  experimental	
  y	
  la	
  diferencia	
  energé6ca	
  
HOMO-­‐LUMO	
  concuerda	
  con	
  los	
  datos	
  experimentales	
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