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RESUMEN

Uno de los elementos quimicos de gran interés en procesos relacionados con la
contaminacion ambiental es el arsénico. Dicho elemento es eminentemente téxico y se encuentra
en concentraciones bastante elevadas en el agua subterrdnea de las provincias de Buenos Aires,
Cordoba, la Pampa y Santiago del Estero, agua que en muchos casos es utilizada para el
consumo humano [1]. La concentracion de arseniato en aguas naturales es determinada
principalmente por procesos de adsorcién-desorcion sobre la superficie de minerales, entre los
cuales los mds importantes son los dxidos. La gibbsita (Al;03.3H20) es un éxido de aluminio con
gran drea superficial y un importante adsorbente en sistemas de aguas subterrdneas y
superficiales.

El objetivo de este trabajo es estudiar la adsorcion de arseniato sobre gibbsita utilizando
el método del funcional de la densidad (DFT, Density Functional Theory) a través del funcional
hibrido B3LYP y el empleo de las bases gaussianas 6-31G** (para los dtomos involucrados en la
adsorcion) y 3-21G (para el resto de los dtomos). Se optimizaron las geometrias de los aniones
arseniato, del cluster de gibbsita [Als(OH):1s(H20)s] y de los sistemas arseniato-gibbsita. Se
optimizaron dos tipos de complejos superficiales a pH dcido y bdsico: monodentado
mononuclear y bidentado binuclear. Se calcularon las energias para cada sistema incluyendo el
efecto del solvente.

Los resultados indican que los complejos monodentados tienen mayor tendencia a
formarse sobre la superficie de la gibbsita en comparacién con los complejos bidentados. Los
reacciones de adsorcion tanto a pH bajo como alto son todas endotérmicas.
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