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Los filosilicatos 2:1 dioctaédricos presentan una es-
tructura muy compleja con diversos tipos de enlace, de-
fectos estructurales, sustituciones cationicas isomorficas
en las capas octaédrica y tetraédrica, fenémenos de or-
den/desorden y distintos cationes interlaminares. A pe-
sar de haber sido muy estudiados, estos problemas no se
han resuelto totalmente por los métodos experimentales,
debido, entre otros factores, a la dificultad de obtener
monocristales. Por tanto, los métodos teéricos pueden
jugar un papel fundamental en el estudio de estos mine-
rales.

Los espectros de infrarrojos de estos compuestos ofre-
cen informacion estructural importante; en particular, las
vibraciones de los grupos hidroxilo estructurales depen-
den de de su posicién en el cristal y de los cationes
octaédricos de sustitucion que los rodean. En trabajos an-
teriores (Sainz Diaz et al., 2000) mediante andlisis cuanti-
tativo de proporciones de parejas de cationes a partir de
las intensidades relativas de las bandas de estos grupos
por el método de Monte Carlo inverso, se pudo estudiar
la distribucion relativa de los cationes a lo largo de la capa
octaédrica, encontrando una méaxima dispersiéon de los
cationes Mg?* en la capa octaédrica y la no existencia de
parejas MgOHMg. Sin embargo, para el estudio de las
bandas OH rodeadas por diferentes cationes (XOHY), los
métodos experimentales no presentan buena resoluciéon y
recurren a procesos de deconvolucién para obtener las
distintas bandas, y las concentraciones de las especies
XOHY se obtienen a partir de las intensidades, presupo-
niendo el mismo coeficiente de absorcién a igualdad de
concentracion. Sin embargo, Filiaps et al., (2000) sugirie-
ron que los cationes X™ e Y™ pueden influir
diferentemente en la intensidad de las bandas OH.

En este trabajo se aplican métodos computacionales
mecano-cuanticos basados en la Teoria del Funcional
de la Densidad, en especial el programa SIESTA, para
el cédlculo de energia total y la optimizacién de la es-
tructura cristalina, sobre la cual se calculan los modos
normales de vibracién de los grupos OH de tensién
n(OH), de deformacién en el plano d(OH) y de defor-
macion fuera del plano g(OH) y sus frecuencias repro-
duciendo los valores experimentales. Las intensidades
de dichas bandas se han calculado a partir de la varia-
cion de la polarizaciéon en el cristal durante la vibra-
cion. Se estudian modelos de filosilicatos 2:1
dioctaédricos de composicion (Al;Mg)SigO,0(OH), v
(Al,Mg,)Si30,,(OH),, en diferentes configuraciones
cationicas, encontrando distintas intensidades de
n(OH) y d(OH) para las distintas especies XOHY (X e
Y = AI®* y/o Mg?). En particular, la intensidad de los
grupos MgOHMg es significativamente menor que la
de los grupos AIOHAI, con lo cual, el coeficiente de
absorciéon de las bandas OH depende claramente de
los cationes que rodean a los grupos OH. Esto nos in-
dica que en los estudios previos experimentales cuan-
titativos de proporcién relativa de parejas de cationes
en la capa octaédrica a partir de intensidades de ban-
das OH, se han podido subestimar la proporcién de
los grupos MgOHMg.
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