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DISENO CONTROLADO DE PATRONES DE UNION DE MELAMINA
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Introduccién: El disefio y sintesis de materiales emergentes, tales como las redes
organicas de enlaces de hidrogeno' (HOFs, por sus siglas en inglés), requiere un
conocimiento muy fino y detallado de las interacciones puestas en juego. En este
campo, es sabido que numeros factores pueden afectar la estabilidad de las
interacciones entre fragmentos moleculares. Es por ello que en este trabajo se estudia
el efecto de determinadas modificaciones covalentes sobre la formacidon de puentes de
hidrégeno en dimeros de melamina (M). Resultados: Los calculos de estructura
electronica, realizados al nivel BLYPD3(BJ)/aug-cc-pVDZ, demuestran que los grupos
funcionales de la M pueden favorecer un tipo especial de dimero (ver Figura). Esto se
debe principalmente a que las modificaciones covalentes afectan las interacciones
orbitales que se dan entre los pares de electrones libres de los atomos de N (endociclico)
con los orbitales anti-enlazantes N-H de los grupos amino.
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Figura 1. Energias de interaccion para los tres tipos de dimero que se pueden dar en
la M modificada para cada tipo de grupo R.

Conclusiones: los resultados preliminares permitirian, en principio, evaluar qué
modificacion covalente es necesaria para favorecer un determinado tipo de asociacion
a la hora de disenar un sistema supramolecular con un patrén especifico.
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