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Un ligante no inocente es aquel que sufre un proceso redox al coordinarse a ciertos
iones metalicos. Este cambio de estado de oxidacion, en el caso de los corroles
(macrociclos tetrapirrdlicos trianiénicos analogos de la porfirina), genera ligantes
con caracter radical que son dificiles de identificar. En la mayoria de los corroles no
inocentes se generan acoplamientos antiferromagneticos metal-corrol. Hemos
estudiado este fenbmeno y vinculado calculos tedricos de DFT con evidencia
experimental para establecer la no inocencia de corroles metalicos de la primera
serie de transicion'4, muchos de los cuales son compuestos anteriormente
sintetizados pero incorrectamente etiqguetados como inocentes. Muchos casos de
no inocencia estan presentes entre los corroles de la primera serie de transicion,
con algunos casos en la segunda® y ninguno en la tercera. La identificacién de no
inocencia tiene implicaciones importantes en la reactividad y la reproducciéon de
espectroscopias de dichos complejos.

En el caso de los corroles de la tercera serie de transicion, los trabajos
experimentales recientes*’ han producido suficiente evidencia para establecer
tendencias de como inciden los efectos relativistas en la estructura electronica de
estos compuestos mediante calculos de DFT y TDDFT utilizando la aproximacién
regular de orden cero a la ecuacién de Dirac (ZORA).
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