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La comprension de los estados iniciales de la formacién de aerosoles atmosféricos requiere un
conocimiento detallado de los agregados moleculares, su composicién quimica y los compuestos
gaseosos que participan en su formacién y crecimiento. Es probable que la nucleacién atmosférica
proceda a través de estados intermediarios [1], que impliquen la formacién y ruptura de agregados
moleculares [2], por lo que resulta muy importante obtener informacién sobre la composicién quimica
de estos agregados y sus interacciones con contaminantes u otros gases traza en la atmosfera.

En este trabajo se investigo la formacion de homoagregados de CS,, a partir de mezclas en
distintas proporciones con Ar, en matrices criogénicas (~10 K). Se realizaron ademas annealings a
cada matriz obtenida. La estructura y composicién de los posibles agregados formados se estudio
mediante espectroscopia FTIR, junto con calculos computacionales bajo el formalismo DFT. Ademas,
para cada estructura obtenida, se procedio al estudio de su correspondiente energia de estabilizacion,
por medio del analisis de Orbitales Naturales de Enlace
(NBO) y de Descomposicion Local de Energia (LED).
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Se observé la aparicibn de bandas nuevas, no
. asignadas al mondmero de CS; en la literatura,
R principalmente en la zona correspondiente al
N et — estiramiento antisimétrico del S=C=S. Estas bandas
; e w e aumentan su intensidad al incrementar la concentracion
del CS; en las mezclas estudiadas, como puede verse
. en la Figura 1. Asimismo, al aumentar los tiempos de
w0 £, annealings se observa un incremento en su intensidad.
Las mismas fueron asignadas a seis estructuras, tres
R AN correspondientes a dimeros y tres a trimeros.
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viem’ (o Al analizar la energia de interaccion de cada estructura,
Figura 1. Espectros FTIR de mezclas S€ encontré que los tres trimeros son mas estables que
CS2:Ar en la proporcién 1:50 (negro), 1:100  los dimeros, y estos mas que los mondémeros aislados.
(rojo), 1:200 (verde) y 1:5000 (azul). Los  Ademas, la principal fuente de estabilizacion se debe a
asteriscos indican bandas asignadas a las interacciones electrostaticas entre los monémeros,
agregados. en conjunto con las interacciones de origen dispersivo.
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