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El Bi,Al,Oy, de grupo espacial Pbam, pertenece a la familia de los compuestos tipo
mulita. Estas estructuras se caracterizan por cadenas unidimensionales de octaedros
(AlOg) unidos por las aristas y que se interconectan por una sucesion alternada de
unidades de dimeros de tetraedros (Al,O;) y de grupos BiOg. Algo que caracteriza al
Bi,Al,O; es que el par electronico 6s® del aomo de Bi no se encuentra
homogéneamente distribuido alrededor del nicleo atdmico sino que se localiza con
una orientacion dada proyectandose en la red con una intensidad particular (Fig. 1). A
esta pérdida de simetria esférica o caracter s se la denomina estereoquimica del par
electrénico. Asi, el par electrénico de los atomos de Bi en el compuesto Bi,Al,O9 son
estereoquimicamente activos.
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Figura 1 — Estructura del Bi,Al4O9, donde se esquematiza el par solitario de electrones del atomo de Biy
se indica la direccion de conductividad i6nica de atomos de O.

El Bi,Al,O4 posee la propiedad de conduccion idnica. Un mecanismo posible propuesto
por Abrahams et al sugiere la migracion concertada de los atomos de oxigeno que
unen los dimeros de tetraedros Al,O; (Fig. 1). En este mecanismo, el rol del par
solitario de electrones es central ya que su orientaciéon y su protuberancia es clave
para facilitar o bloquear el recorrido del oxigeno migrante.



En este trabajo se estudia la estereoquimica del par solitario de electrones en Bi,Al,Oq
y en estructuras analogas dopadas con Sr?*, empleando la Teoria del Funcional de la
Densidad (Density Functional Theory - DFT), de manera de establecer una relacion
entre la direccion y magnitud de su estereoactividad con la capacidad de conduccion
ionica del material.
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