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Una exhaustiva exploración de la superficie de energía potencial (SEP) asociada a 

la microsolvatación de nitrato anionico usando la teoría de funcionales de la 

densidad (DFT) se encontró una diversidad estructural  previamente inadvertida en 

la literatura científica para la [NO3 (H2O) n] -; n = 1-6 clusters. 

 

Se caracterizó dos tipos de interacciones que aportan a  la estabilización de los 

cluster: 1. Enlaces de hidrogeno agua-agua  tradicionales en cluster de agua; 2. 

Enlaces de hidrógeno del agua y la carga de Nitrato. La carga negativa formal,  

fortalece el enlace de hidrógeno entre las moléculas de agua.  

Además es de destacarse la concordancia entre los datos experimentales 

disponibles (entalpías de hidratación, los espectros IR y las VDE energías (vertical 

detachment energies) y los valores obtenidos de nuestras estructuras. 

 

Cada (SEP) es densamente poblado en las proximidades del correspondiente 
mínimo global con múltiples estructuras que contribuyen a las propiedades 
experimentales. Esto coloca una seria advertencia sobre la práctica generalizada e 
ingenuo de asignar las observaciones experimentales a estructuras individuales 
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