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La solvatación acuosa del catión metálico Pb2+ ha sido ampliamente estudiada 
porque es capaz de enlazarse con proteínas con sitios activos para Ca y Zn [1]. A 
pesar de que existe una variedad de resultados teóricos y experimentales tanto en 
fase gas como en fase condensada [2], no hay consenso acerca del tipo de patrón 
de solvatación alrededor del Pb2+. Algunos estudios predicen estructuras 
notablemente hemi-dirigidas mientras que otros predicen estructuras holodirigidas. 
Se discuten las causas metodológicas de estas discrepancias y presentamos aquí 
los resultados energéticos y estructurales para cúmulos [Pb-
(H2O)n]2+(n=6,8,12,16,17,18,29) obtenidos con simulaciones de dinámica 
molecular Born-Oppenheimer (BOMD-DFT) con funcionales híbridos. Los números 
de coordinación, funciones de distribución radial y patrones de solvatación 
promedio son comparados con los resultados experimentales EXAFS y XANES. 
Nuestros resultados nos permiten abordar y explicar teóricamente la mayor 
abundancia experimental de cúmulos en fase gas con n=17 respecto a n=16 y 
n=18.      
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