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RESUMEN

En este trabajo presentamos los resultados obtenidos de 36 permutas de la estructura molecular N-

dihidroximetilsilil-M-oxi-cianobenceno, empleando la Teoría del Funcional de Densidad. Para ello hicimos uso

del funcional híbrido B3LYP y de la base atómica 6-311G. Asimismo, se estudiaron los efectos estructurales y

electrónicos de los sistemas de estudio en presencia de 5 diferentes solventes. Se obtuvo su espectro de

absorción, IR y Raman para los sistemas en el vacío. De acuerdo a los resultados obtenidos, la molécula en

cuestión es estructuralmente muy estable, independientemente de la longitud de las cadenas alquílicas. Sin

embargo, en presencia de los diferentes solventes se pueden distinguir cambios en las distancias de enlace y

ángulos, los cuales son dependientes de la polaridad tanto del solvente como de la molécula. Finalmente, los

espectros UV-Vis, IR y Raman están en buen acuerdo a los resultados experimentales, lo cual valida el nivel

de teoría empleada en este estudio.

METODOLOGÍA

Para llevar a cabo el estudio utilizamos la Teoría del Funcional de la Densidad [1], tal como está

implementada en el paquete de simulación molecular Gaussian 09W [2]. Se estudió la molécula N-

dihidroximetilsilil-M-oxi-cianobenceno, donde N y M indican la longitud de la cadena alquílica en la molécula,

yendo de 0 a 5 y de 1 a 6, respectivamente. La determinación de la configuración más estable de los

sistemas propuestos se hizo bajo el esquema de capa cerrada con el conjunto de funciones base 6-311G y el

funcional híbrido B3LYP [3]. Para determinar cuál de las 36 diferentes permutaciones de la molécula es la

más estable, se emplearon los criterios de convergencia de mínima energía y frecuencias de vibración no

negativas. Asimismo, se usó la corrección de Van der Waals a través de la aproximación de Grimme [4].

A partir de las estructuras optimizadas, se calcularon los espectros UV-Vis y energías de excitación vertical

mediante la teoría del funcional de la densidad dependiente del tiempo (TD-DFT), con el mismo funcional y

base (B3LYP/6-311G). La TD-DFT, es una teoría que permite calcular estados de energía de electrones

excitados y las energías de excitación entre los estados HOMO y LUMO, lo que nos permite construir el

espectro UV-Vis de los sistemas de estudio propuestos. Finalmente, se estudió la molécula en presencia de

los solventes agua, benceno, DMSO, etanol y tolueno.
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Tabla 1. Distancias de enlace promedio, ángulos de enlace y diedros de los sistemas propuestos en este estudio. Los

resultados se determinaron para los sistemas en el vacío. IR

CONCLUSIONES

Figura 1. Estructura optimizada pentil-dihidroximetilsilil-hexil-oxi-cianobenceno (M=6 y N=5). La estructura está conformada por 55 átomos. 

Figura 2. A) Tiempo de optimización de las 36 diferentes permutas en el vacío. B) Energía total (en eV) y C) Momento dipolar molecular (en Debye) de los sistemas de 
estudio en función de la longitud de M y N considerando los diferentes solventes.

Figura 3. Distancias de enlace promedio entre el A) Si-O, B) C-O, y C) O-H de las diferentes permutas propuestas en este estudio, considerando diferentes medios de interacción. Las unidades de la 
distancia de interacción están dadas en Å.

Figura 4. Distancias de enlace promedio entre el A) C≡N, B) C-H, C) C-Si, y D) C-C de los sistemas de estudia en presencia de 
diferentes solventes. Todas las distancias de enlace están dadas en Å.

Figura 5. Ángulos de enlace promedio entre el A) C-O-C, 
y C-Si-C, y B) O-Si-O, medidos para todos los sistemas en 

presencia de diferentes solventes y el vacío. Todos los 
ángulos reportados están dados en grados.

Figura 6. Ángulos diedros entre el A) H-O-O-H y B) N-O-O-O de la molécula en estudio (para mayor referencia vea 

Figura 1) en presencia de diferentes solventes. Todos los ángulos están dados en grados (°). 
Figura 7. Espectro UV-VIS de la permuta (6,5) en un rango de 

longitud de onda de 160 nm a 280 nm. Todos los demás 
sistemas presentan el mismo comportamiento al mostrado 

aquí, por lo tanto, no se muestran.

Figura 8. Espectros IR (A y C) y Raman (B y D) de la permuta (6,5). Los demás sistemas presentan un comportamiento similar al mostrado aquí, salvo ligeros cambios de intensidad de los modos 
vibracionales correspondientes a los del C-C, debido a la longitud de las cadenas alquílicas. E) representación de los modos normales de vibración de las moléculas en estudio.
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En este trabajo se presentaron los resultados estructurales y electrónicos obtenidos para 36 permutas de la estructura molecular N-

dihidroximetilsilil-M-oxi-cianobenceno. De acuerdo a los resultados obtenidas, la molécula en cuestión es estructuralmente muy

estable, independientemente de la longitud de las cadenas alquílicas y del solvente en el que se encuentre. Se observó que los

principales cambios estructurales se daban en las distancias de enlaces Si-O, y en los ángulos de enlace C-Si-C y en el ángulo

diedro N-O-O-O. Esto es debido a la polaridad de cada solvente, siendo en los casos del agua, DMSO y etanol, los que mayores

cambios producen.

A partir de los espectros UV-Vis y de los orbitales moleculares HOMO y LUMO, identificamos que el grupo oxi-cianobenceno es el

grupo funcional que absorbe a dos longitudes de onda, desplazándose a longitudes de onda menor respecto de los grupos

funcionales de partida.

De los espectros IR y Raman se corrobora que la molécula no presenta centro-simetría al observarse que los modos normales

activos en IR son inactivo en Raman y viceversa. Además, los modos vibracionales obtenidos mediante estos análisis

correspondientes a los grupos funcionales presentes en la molécula. Finalmente, los espectros UV-Vis, IR y Raman están en buen

acuerdo a los resultados experimentales, lo cual valida el nivel de teoría empleada en este estudio.
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