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El Bi2Al4O9, de grupo espacial Pbam, pertenece a la familia de los compuestos tipo 
mulita. Estas estructuras se caracterizan por cadenas unidimensionales de octaedros 
(AlO6) unidos por las aristas y que se interconectan por una sucesión alternada de 
unidades de dímeros de tetraedros (Al2O7) y de grupos BiO6. Algo que caracteriza al 
Bi2Al4O9 es que el par electrónico 6s2 del átomo de Bi no se encuentra 
homogéneamente distribuido alrededor del núcleo atómico sino que se localiza con 
una orientación dada proyectándose en la red con una intensidad particular (Fig. 1). A 
esta pérdida de simetría esférica o carácter s se la denomina estereoquímica del par 
electrónico. Así, el par electrónico de los átomos de Bi en el compuesto Bi2Al4O9 son 
estereoquímicamente activos. 
 
 
 
 
 
 
 
 

(Composición, vistas superior y lateral, similar al paper de Winkler…) 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figura 1 – Estructura del Bi2Al4O9, donde se esquematiza el par solitario de electrones del átomo de Bi y 
se indica la dirección de conductividad iónica de átomos de O. 

 
El Bi2Al4O9 posee la propiedad de conducción iónica. Un mecanismo posible propuesto 
por Abrahams et al sugiere la migración concertada de los átomos de oxígeno que 
unen los dímeros de tetraedros Al2O7 (Fig. 1). En este mecanismo, el rol del par 
solitario de electrones es central ya que su orientación y su protuberancia es clave 
para facilitar o bloquear el recorrido del oxígeno migrante. 
 



En este trabajo se estudia la estereoquímica del par solitario de electrones en Bi2Al4O9 
y en estructuras análogas dopadas con Sr2+, empleando la Teoría del Funcional de la 
Densidad (Density Functional Theory - DFT), de manera de establecer una relación 
entre la dirección y magnitud de su estereoactividad con la capacidad de conducción 
iónica del material. 
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