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El sistema HCI / H,O sélido es de gran interés en la fisico-quimica de la
atmosfera. Se conocen las estructuras de cuatro hidratos estables de HCI, con una, dos,
tres y seis moléculas de H,O.

Se ha llevado a cabo un estudio espectroscopico experimental y tedrico del
hexahidrato de HCI. Para preparar este compuesto se deposit6 inicialmente vapor de
agua sobre un sustrato de aluminio a 97 K, formando una capa de hielo amorfo sobre la
que se deposité vapor de HCI hasta conseguir la difusién de éste en el interior del hielo.
Posteriormente se realizé un calentamiento controlado de la muestra (annealing) hasta
180 K para conseguir un sélido cristalino de hexahidrato de HCI.

Una vez obtenido el cristal de hexahidrato se registraron espectros IR de
reflexidn-absorcion (RAIR) utilizando un angulo de incidencia de 75 grados y radiacién
polarizada. Los espectros obtenidos mediante esta técnica se han comparado con
espectros de transmision existentes en la literatura'™.

Desde el punto de vista tedrico se han realizando calculos mecanocuanticos tanto
de la estructura como de frecuencias e intensidades IR, utilizando el programa SIESTA*
(acrénimo de Spanish Initiative for Electronic Simulation of Thousands of Atoms).
Comparando el espectro experimental con el calculado se ha realizado una asignacién
de los modos normales del cristal. Hasta donde llega nuestro conocimiento, ésta es la
primera vez que se presenta una asignacion completa del espectro de este compuesto en
base a calculos teoricos.
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