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1 ft T R O D U e e ION 

Uno de los más reelevante s adelantos de la Qu! 
mica Inor gánica durante los dltimos 15 años ha sido 

la investigación de sistemas de anillos y polímeros 

inor gánicos, campo que antiguamente se consideraba­

exclusivo de l a Química Orgánica. 

Los ciclo- y polifos facenos fueron los que de! 

tacar on en ésta investigación, atrayendo considera­

blemente la atención. desde el punto de vista t eór! 

co, sinté tico, mecanístico y tecno16gico. 

El interés real, en la investigaci6n de los -­

fosfacenos, comienza a principios de la segunda mi­

tad del siglo xx. Se han hecho numer osos derivados­

del fosfaceno, tomando como base la sustitución de­

los grupos halógeno por moléculas orgánicas, obte-­

niéndose toda una gama de organofosfacenos. Est~ V! 

riedad de nuevos compuestos ha encontrado gran núm! 

ro de aplicaciónes tanto en la industria como en di 

versas ramas de investigación. 

El tema de la presente tesis, trata en especial 

la obtenci6n de agentes quelatantes polidentados, -

constituidos por una base estructural cíclica inor­

gánica. 
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Para la inves t i gaci6n de ' ste tipo de com---­

puestos se escogi6 el hexaclorociclotrifosf aceno, -

por su est ructura particularmente interesante. El -

esquele to del anillo es plano y los cloros)que se -

encuentran unidos en los átomos de f6sforo, están -

orientados hacia arriba o hacia abajo del plano de 

l a mol'cula. Dando así la idea de que al sustituir­

dichos cloros por moláculas mayores que presentan -

pares electrónicos no compartidos como carboxilos, ­

aminas, etc., los pares electr6nicos pueden even--­

tualmente orientarse en tal forma, dando lugar a u­

na molácula con una estructura lejanamente parecida 

a la de una araña, con l as extremidades orientadas­

hacia el centro del anillo. Eete par electr6nico, -

r epresentado por "patas" presenta una gran capaci 

dad d. agente ligante. 
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A K , B e B D B K , B S • 

Lo. foafaceno a, productos de la reacción de -­

cloruro de amonio con pentacloruro de fósforo, for­

man grupos de compuest os constituidos por unidades-

repetitivas: 

[-t=N- ) 
que han sido fuente de fascinaci6n e inspiración p! 

ra los químicos por más de 100 aftoso 

Aún para aquellos pioneros de la química de -4 

los fosfacenos, que originalmente estaban r elaci0O! 

dos con 'sta reacción , sería difícil vislumbrar la-

formaoi6n de más de mil derivados a partir del hexa 

clorociclotrifosfaceno y de sus hOIr,610gos. 

Los ha16genociclotritosfacenos son 108 precur­

sores de la mayoría de los derivados de 108 ciclo~ 

foafacenos. Bl hexaclorociclotrifoafaceno tu' prim! 

ramente aislado e identificado por Liebi~ en 1834. 

Gerhardt2 1 Laurent3 determinaron , que '.te s61ido 

cristalino estable te nía la f6rmula empírica ----­

(RPC12). A fine. del 8iglo pasado Gladstone 1 801-



4 

••• ,4 ,5 usando medida. de densidad de Tapor, deaoe­

traron que la t6rmula molecular era (MPC12)3. 

el p / Ñ !:::::::,.~ (t 
~II I l 

:N N~ 

"P~ 
Cl~ 

.'s tarde Stokes6,7 encontr6 a partir de la --

reacc16ns 

podía obtener una serie de hom610gos donde n - 3 a-

7. La reacción se llevaba a cabo en t ubos sellados­

o en un solvente inerte, m~todo introducido por - -­

Schenk y R~mer8 en 1924, mismo que en l a actualidad 

se sigue usando . 

A principios de la segunda mitad de 'ste siglo, 

hubo un increment o mur pronunciado en la investiga­

ci6n de r eacciónes de sustitución de los halofosta-

cenos, r la gran demanda de nuevos pOlímeros, di6 -

lugar al auge de la química de fos f acenos como poI! 

aeros inorgánicos. Desde ent onces, se han s1ntetiz~ 
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do muchos polímeros con bases fosfacénicas, prome-­

t iendo ést a área un importante futuro tecno16gico. 

Los trabajos e i nve s tigaci6ne s realizados, han 

s ido dirigidos en su mayoría a la síntesis de los -

Ciclofosfacenos9,lO y/o a l~ medici6n de sus propi! 

dades fís icas y fis i coquí micas. Los objetivos del -

trabajo sintético han segui do generalmente los si-­

guientes fines: 

1.- El desarr ollo de nuevos métodos para sint etizar 

1 aislar compuestos puros conocidos 1 todavía deseo 

nocidos. 

2.- La síntesis de sustancias con posibilidad de a­

plicac i6n práctica. 

3.- La síntesis para de t erminar la química básica -

de los fosfacenos, su manera de reaccionar, reacti­

vidad 1 posibles mecani smos de reacción. 

Ya que no se han encontrado ciclofosfacenos en 

la naturaleza, todos los compuestos coaocidos par-­

ten de dos métodos de obtenci6ni Ciclizaci6n direc­

ta o sus tituci6nes hechas sobre ciclofosfaceno. 

La estructur a de 6 miembros del hexaclorocicl~ 

trifosfaceno fué primier o propuesta por Stokes, sin 

embargo, fu' la aparici6n del análisis estructural-
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con Rayos xll el que determin6 con certeza la est~ 

tura del (RPC12)3. De ah! en adelante se han logra­

do obtener valiosos datos sobre la estructura de 1m 

fo sfacenos, 7 ~sto facilitó el desarrollo de nuevas 

t eorías estruct urales y de enlace. 

Otras tácnicas han mostrado ser de gran valor­

come herramientas para el análisis estructur al de -

los fosfacenos, entre ellos destacan los m~todos e! 

pectroscópicos: IR, UV~ RMN, Raman, resonancia ele= 

tr6n-spin y muchos otros. 

En la actualidad se utilizan los fosfacenos en 

la preparación de polímer os lineales no inflama --­

bles;2,13 como aditivos para gasolinas , plastificaa 

tes, diel'ctricos y aislantes14 ; en la industria -­

textil~5,16 fungicida, pesticida~7 como agente re~ 

lador del crecimiento vegetal y en la quimioterapia 

del cáncer!8,19 

Aún sabiendo que es difícil predecir el futuro 

de cual~uiera de las r~mas de la ciencia, existe mu 

cha evidencia, que la química de los fosfaceno s en­

contr~rá todavía diversas aplicaci6nes en la indus­

tria y en el campo biom'dico. 
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, O • DA. I K ! O s. 

!IOBIi DI ENLiCB DBL POSlACENO. 

ANOMALlAS EN LA UNION P-R 

Se conocen un gran número de compue s tos, en -­

los cuales el fósforo tet r acoordinado está unido a-

un nitr6geno dicoordinado , t eniendo como ej emplo 

108 monofo .s facenos, ciclotrifosf acenos, ciclotetra­

tosfacenos y polifosfacenos de alto peso molecular. 

.. 

lIonofosfacenos 

"\ R 
I •• I 

K.-'P-N-P-R. 
l' • • I 

, : ~. .~\: 
I • •• 

R_ ~- N--P-~ 
I t. L 

K R ' 

Ciclotetrafost aceno 

ligo 1 

~ ~ 
~ 

:N(' \H: 
',*" , 1/ R 
l ' 'P,. /p, ~ 

ti .. 
Ciclotrifosta-

cenos 

[

k \\ 
'1 .. 

-p-
• • 1\ 

POlifosfaceno 
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La formaci6n de la uni6n s igma se genera en ~! 

te tipo de compuestos, usando 4 de BUS 5 electrones 

de valenci a de l f 6sforo y 2 de sus 5 electrones de­

valencia del nitr6geno . Se puede asumir que 2 de 

los electr6nes restantes del ni tr6geno ocupan un or 

bital de no uni6n, mientras que el electr6n restan­

te de l nitr6geno interacciona con un electr6n del -

f6sforo, para formar una uni6n de tipo lr . 
A co~t inuaci6n se dan algunos fac t ores relacio 

nados oon las anomalías de uni6n de estos compues--

tos : 

l •• El anillo fosfacénico es muy est abl e. 

2.- Las dist ancias de uni6n del P-N en los fosface­

nos son más cortas que lo esperado para u~a uni6n -

covalente de tipo ~ • Las distancias cortas de u-­

~i6n en el eS1ueleto es t án asociadas con la presen~ 

cia de los ligandos y sus electrone~atividades. 

3.- Las distancias en los át cmos en el esqueleto 

son i guales alrededor del anillo, excepto cuando e­

xiste un arreglo a s i métrico en los ligandos. 

4.- Los ángulOS en los enl aces de fósforo son apro­

ximadamente de 120°, mientras que el ángulo de 108-

nitr6genos varia entre 120 a 148.60
• 
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5.- Algunos ciclofosfacenos son planares y algunos­

son no planares , pero l a presencia o ausencia de de 

terminadas estructuras depende de la estabilidad de 

la moUoula. 

6.- Los átomos de nitr6geno del esqueleto en los ci 

clofosfacenoB funcionan como lugares de coordina--­

ci6n, especialmente cuando un ligando adherido al -

f 6sforo es donador de electrones. 

7.- A diferencia de los sisten;as aromáticos orgáni­

cos, el esquelet o del fsofaceno es difícil de redu­

cir electr olíticament e. Así, la uni6n P-N en mono-, 

ciclo- o polifosfacenos difieren de la unión Oí co 

valente y hasta ahora no se encuentra simili tud con 

la unión <J-1{ de los compuestos orgánicos arom~ 

ticos. 

8.- Efectos espectrales normalmente asociados con -

sist emas de electr ónss de tipo '" orgánicos, as! c~ 

mo bandas batocr 6micas en el U. V., están acompaña­

dos por un incremento en la deslocalizaci6n, que no 

se ha encontrado para los cic10- 1 p01ifosfacenos. 
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CAR AC TERISTICAS DE UNION DEL NITROGENO. 

Los compuestos de n i trógeno existen unidos a -

uno, dos, t res o cuatro átonlos distintos, siendo --

los n1tr1los, las s-tr1azinas, las aminas y las sa­

les de amonio sus re spectivos ejem~los. Esta progr! 

s16n varía, desde seis elec t r6nes de uni6n en los -

nitr1los , un enlace desloca11zado de cuatro electr~ 

ne s en las s-triazinas hasta los enlaces de dos e--

lectr6np.s en las an,inas y sales de amonio. Además -

va ac ompafiada por un aumento en la distancia de en-

lace C-If y a un acort8llJ1ento del ángulo fonlsdo por 

e l n1trógeno. 20 , 21 

C~~\lU\O ~,,\,.(.t ~-N (A) <1 e .. e\N e ~ tt\\~6. ~\l t ..tu\~, c..L 
M de "f\O ~\~ 

C=~ l.l{' - ~ 1 (s) 

i~=.:W~ i u !r~ o lt l (s{) 

Me- \! L'f1 lO% ~~o 1 t (sf~) 

He'tN 
~ 1. ss t~.;o 1 O 

!abla l. Distancias de enlaces y ~ngu10s en compue~ 

tos de nitr6geno. 
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Se conoce tambi~n que las s-triazinas forman -

anillos planos, las aminas son piramidales y los i2 

nes amonio son te tra~dricos. 

La disposici6n de los elect r6nes, según el ti­

po de ~ol~cula, fue ya mencionado. En los nitrilos, 

uno de 103 cinco electrone s de valencia part icipa -

en la ~ormac i6n de uni6nes (j, dos más contribu -

yen a dos enlaces de tipo Pn - p~ ortogonales en­

tre si y los dos electr6nes rest ant es ocupan un or­

bital 28 de no uni6n. 

La situaci6n en las s-triazinas es aparenteme~ 

te similar a la encontrada en los fosfaceno s . Bl áa 
gulo de uni6n C-N- C es cercano a 1200 y la hibr i da­

ci6n del nitr6geno parece ser sp2, con un orbit al -

Pz adicional, dirigido en ángulos rectos al plano -

del anillo. Esto es, dos electr6nes del nitr6geno o 

cupan dos l6bulos del orbital sp2, fo~ando la u--­

ni6n ~ con el e, dos electr6nes más ocupan el l~ 

bulo restante del orbital sp2 de no unión, dirigido 

hacia afuera del plano del anillo. El quinto elec-­

tr6n usa el orbital Pz pa~a la uni6n p~ - p~ con­

el C. En las aminas la hibridaci6n es sp3, con dos­

e l ectr6nes ocupando un ortital dlrigdo hacia uno de 

los ejes del tetraedro. En los iones amonio, todos-
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los elect r 6nes de valencia están i nvolucrados para­

fo rmar cuatro uni6nes <r con un arreglo de hibr ida­

ci6n sp3. 

El ángulo del anillo fosfac~nico de 1200 nos -

sugiere una hibridrtci6n del tipo s p2, con un par de 

electr6nes dirigido radialme nte y con un electr6n a 

dic ional para una interacci6n de tipo ~ con el--­

f6 s f oro . 

Un ángulo abierto en el nitr6ge no implica un -

cambio en la hibridaci6n, por lo cual el par de e-­

lec t r6nes aSUDle un carácter de tipo e; la uni6n <r 
con el f 6sforo toma un carácter de tipo sp y un e-­

lect r6n queda disponible para i nteracciones con el­

fó s foro a través de un orbital 2pz del nitr6geno. 
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CARACTERISTICAS DE UKION DEL FOSPORO. 

El f6s for o fo rma compuestos est ables en los -

cuales está unido con 3 a 6 átomos. El arreglo e--

lectr6ni co en los compues tos de f6 s foro tricoordi­

nados está bien entendido. Tres electr6nes partici 

pan en l a formaci ón de enl aces ~ con otros tres -

átomo s , y los dos el ec t r6nes rest antes forman un -

or bital de no un ión. Medic i 6nes de l ángulo de u---

n i 6n sugieren que el e squema de hibrida ~ión oscila 

entre p3 y s p3. 

Para compuestos de f6sforo tetra- y especial-

mente para penta- y hexacoordinados , se ha sugeri-

do que orbitales 3d pueden participar en los esqu! 

mas de uni6n~2,23,24,25 
Para los elementos del se 

gundo período, tal es como el f6sforo, la ener gía -

de los niveles 3d no es mucho mayor que la de los­

niveles 3p. Por lo tanto, existe la posibilidad de 

que existan orbitales híbridos 3s~d en estructuras 

penta- o hexacoordinados y en los compuestos tetr! 

coordinados como los fosfacenos, los orbitales 3d­

podr án estar ocupados con el prop6s ito de formar -

uni ónes ~ Esto correspondería a un estado ex-

cit ado estabilizado. 



14 

Cabe aclarar que hasta la fecha existen algu~ 

nos desacuerdos sobre si el f6sforo puede o no ha-­

cer uso de orbitales d. 

MODELO ZWI'l' 'l'ERIO NICO DEL FOSFACEnO. 

El modelo zwitteri6nico para un ciclotrifoafa­

ceno se fo rma por la transferencia de un electr6n -

del fós f oro al nitrógeno. 

" /~\, 
:t:t. ·N! , , 
)p. .p< 
"Ñ/ 

•• 

Fig. 2 

•• e 

Es t e modelo explicar ía el acortruriento de los 

enlaces P-N en los fosfacenos y s e basa en la dif! 

renc ia de electrone ga tivi dadee entre los átomos --

contribuyentes. El modelo no hace uso de los orbi-

'tal es 3d del f6sforo. Sin e¡;¡bargo, la estructura -

altamente polar implica una alta reuctividad con -
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respecto a reactivos i6nic06 lo cual no concuerda-­

con datos experimentales. Además el electrón trans­

f er ido al nitr6geno podría ser aceptado en el orbi­

tal Pz para generar un par electr6n ico de no uni6n­

perpend icular al plano del anillo. 

--? ~ > NC§ 
Q22Z2Zzzza ~ ~ 

rige 3 Estructura zwitteri6nica del fosfaceno, con 

par electr6nico de no uni6n en el orbital pz. 

La repulsi6n del par de electr6nes de no uni6n 

y el otro par de electrónes radiales, favorecerian­

un cambio de hibridaci6n a un arreglo tetra~drico -

'P sp3, acol!.paiíado por un estrechamiento del ángu­

lo P-N-P a 109.5°. Esto seria una situación poco - ­

probable para trimeros cíclicos y compuestos cícli-

cos mayores. 
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Pi,g. 4 Arreglo de un orbital rehibr i dizado de l ni­

trógeno p~lra una estructura zwi tteri6nica del fos!! 

ceno. 

La exi stencia de especies zwi tter i6nica s puras 

parece ser poco probable, considerando los aspectos 

energ~ticos . El valor pr i ncipal de ~st e modelo resi_ 

de en el hecho de Que describe un ext r en:o en el ra!:, 

go de estruc turas , las cual es tienden hacia un mode 

lo d'i\ - Pi\(' no polar. 
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~ODELO 48 O 4p DEL POSPORO . 

Laa estructuras de los fosfacenos van de acuer 

do con el punto de vista de que los átomos de nitr 6 

geno estructurales presentan hibri daci6n sp2 con 

dos lóbulos f ormando uni6nes <r con el f6sforo, y­

el tercero está dirigido r adial mente como par elec­

tr6nico de no uni6n . El elec t r6n rest ant e ocupa un­

orbital de tipo Px ori entado en fo~a perpendicular 

al plano. 

Pig 5. Orbi t al de hibri dac i6n de l ni t r ógeno , mos-­

trando la disponibilidad del orbital Pz para uni6nea 
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Si lo a ligandos que s e encuent ran en el f6e--­

foro 80n los íiuficiente r.;ente electr onegativos, loe­

orbitales 3d, 4e y 4p pueden contraers e lo euficien 

tenente para int eraccionar con el orbi tal 2pz del -

nitrógeno . La simetr í a del orbit al 4p ee apropiada­

para fo rmar un enlace de tipo p~ - p~ • 

Fig. 6 Enlace 'Ií formado por orbitales 4pz del -~ 

fó sforo y 2pz del nitrógeno. 

El modelo pOdr ía explicar la pequeña dist~ n--­

cia de l a unión P-N y el aumento de la fuerza de u­

nión confo rme es incrementada l a electronegatividad 

del ligando. 
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Lo que no exr1ica es: porqué el anillo no pla-

nar tiene un pequeño efec to en la estabilidad mole­

cular26 ; porqué el l ími te de torci6n del P-N es ba­

jo y porqué el efecto de de s localizac i6n no puede -

ser obse rvado en un electr6n de tipo orgánico. Po-­

dría se r argumentado que el tan:año y difusión del -

orbital 4p podría crear un sistema i ns ensible a 1a­

e3pectroscop!a, a pruebas físicas, pero esta misma­

difus i6n conduciría a una sobreposici6n~ muy pobre 

y a una influencia r educida en la fuerza de uni6n. 

Una modificaci6n r azonable s e basa en la idea 

de que es imposible distinguir entre In discreta -

contr ibuci6n de unión de lo s orbitales 4s, 3p, 3d, 

4s y 4p sobre el fósforo y que 19 s ituación actual 

de uni6n invol~cra una mezcla aprec iable de estos-

estddos. 
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EL MODEL dt¡j" - d tjj 

Este modelo se basa en los siguientes facto--­

re s . 25 ,22,27 

1.- Los orbitale s atómi cos pue den separarse en gru­

pos de no int eracción, en los cuales los orbitales­

r¡( se tratan s eparadamente de los orbitales 

Asó como en el caso de los compuestos orgánicos aro 

mátiCOh ~studiados por el m~ todo de HUckel, los or­

bi t illes ~ for:nan un arDlazón o estruct';lra locali za 

d i , mientras que los orbi tales qr proveen oportuni-

dades para la deslocalización del electrón y la es-

t~bil izac i6n molecular adicional. 

2.- La estructura del enlace <í está hecha con orbi 

tales sobrepuestos de l fósforo y nitrógeno. Los or­

bital es contribuyentes del nitrógeno son dos 16bu--

106 2ep2 y los del fósforo son dos l óbulos 3sp3. 

Pig. 7 Armaz6n de enlaces Q' en el ciclotrifosfa-

ceno. 
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Los dos orbi tales sp3 restantes del fó s foro-­

forman enlaces cr con los ligandos . Además, el or 

bital rest ant e Bp2 del nitr6geno cont iene un par -

de el ectr6ne s a i slados debi do 'a que el ángulo del­

anillo en el f6 sfor o es casi siempre más cer cano -

a 1200 que a 109.5°, se necesita una ligera distor 

ción del tet r aedro sp3. 

3.- Uni ónes 'Ií son formadas ent re el f 6sfor o y el­

ni trógeno por la di s ponibilidad de un electrón de­

valencia r estante del f 6s f oro para pasar al nivel-

3d. La sobreposici6n de un orbital 3dxz con el or­

bi t al Pz del r, itró~eno, (el cual tiene un electrón) 

da lugar a una uni6n d'í\ - Ptt(. 

Pig. 8 Bnlac8s d", - P1'('. 

o 
?~ 
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4.- Un grupo adicional de uniones r¡f puede formar­

se en el plano del anillo por donaci6n de un par de 

electr6nes de no uni6n del nitr6geno a un orbital -

libr e d 2 2 o d v del f6sforo. Esta interpreta 
x -y x", -

ci6n se conoce como s i stema ~ y es sam~trico a --

la r eflexi6n en el ~lano molecular. Los cambios en­
t:"':'" 

el sistema \\ pueden detectarse por cambios en la-

disponibil idad del par electr6nico de no uni6n del-

nitr6geno. 

Pig. 9 Enlaces tiFo rrr'" . 
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SUMARIO DE LAS POSIBILI DADES DE UNION DE LOS ORBI-­

'rALES d. 

Bxisten cinco pos ibilidades r el acionadas para ­

la interpretaci6n de l os enlaces ~ en los f osface 

nos en t 'rmi nos de orbi tales d. 

1.- El s is tema homom6rfico ~ utili za los orbita--

les 

rige 10 Sobreposici6n de orbitales dyz y Pz para -

uniones '\\ • 
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Tal sistema se parecería a un sistema aromático -

P1j - P1r , con una alternaci6n evidente de l a 

es t abil idad de la de slocalizaci6n, conforme la se 

rie hom6log.a es ascender.te. 25 

. 'tO 

.~5 

.~ 

. l 5 I 

. 10 

.15 

o . 
~ 3 

~~(~c!o 

- - - - - ~t~ro~l'~ito 

lig. 11 Energía de deslocalizaci6n por electrón. 

Se mani f estaría uni camente si el orbital dyz -

cont ribuyera más al sistema'ií que el orbita l dxz • 

La evidencia para un sistema c¡r homom6rfico ele -

4ate tipo puede obtenerse a partir de la medici6n-
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de las longitudes de enl ace y su fuerza para difer.~ 

tes homólogos, y de es tudios U, V., reducción de -

potencial y re sonancia electrón- spin. 

2.- El sistema btero~óficor,r ut i l iza o~bitales dx~ 

l 

rig. 12 SObr e-posición de orbitales dxz para enla-­

ces rrr . 

~o se esperaría una alternaci6n de la estabill 

dad conforme la serie hom61oga sea as cendente , pero 

se anticiparía un incremento constante de estabili­

dad hasta llegar a un valor limi te. Esta diferencia 
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r 

de estabilidad sería particularxente evidente ent re 

el trímero y el tetrá'~ero cíclico. Para que ~ste r,! 

n6meno ge lleve a ca bo, se nec es i t a que la electr o­

negatividad de los li~~ndos contra iga el orbi t al -­

dxz más que el orbi tal dyz • 

Este modelo se ha ;mal i zado tomando como base-

las longi tudes y fuerzas de uni6n , utilizando ade-­

más m'todos espe ctroffi~tricos. 

3. - El orbi t al í¡T t ipo isl a , r esul tar ía de l a par­

ticipaci6n i gual de los orbitales dxz y dyz ' ya 

que los orbital es ~ e stán de sl ig~dos o int errumpi­

dos en cada á tomo fle f 6sforo, no se apreciar í a un -

ligo 13, proyecci6n de orbitale s a t 6roicos combi na­

dos, en orbitales moleculares para de s localiza ci6n-

lsl a de tres centro~. 
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cambio en la estabilidad de la deslocalizaci6n, ---

cuando se comparen trímeros cíclicos con homólogos­

cíclicos mayores, y el con:portamiento no seria evi­

dente. El sistema se pareceria a un sistema alílico 

1r de la quí~ica del carb6n. Sin embargo, la condi 

clón óp t ima para la formación de orbitales molecula 

res t i po "isla", está dada por un ángulo de 900 en­

el f6sforo, lo cual no se encuentra en los fosface­

nos cíclicos. Debido a ~sto, se cree que pue da ha-­

ber un espectro de condic16nes molecular es, en el -

cual, las contr ibuc i6ne s de t ipo "lsl a" puedan va--

riar desde el lOO~ de car ácte r heterofl!órfico hasta­

menos de 50~, conforme los orbitales dxz y dyz lle­

gan a s er no equival entes . 

4.- Existe otra pos ibil i dad de que 108 enlaces ~ 

pued~n ocurrir entre los orbitales d de l f6sforo 

1 108 orbi t ales p de los ligandos. En este caso, el 

orbital 3d 2 tendría una sime tría óptima para ~sta-z 
interacci6n, pudiendo par ticipar tambi4n los orbit! 

les 3dxz y 3dx2_y2. La evidencia para esta intera~ 

ci6n podría ser el acortamiento de la distancia de­

unión entre el fósforo y el ligando, particular!llen­

te cuando el f6sforo está unido a un átomo exoeíell 

co de oxígeno. nitr6geno o azufre, los cuales pue-­

den aportar un par electrónico de no uniÓn. 
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N 

/ 
Fig. 14 Enlaces ~ de un or bital dz2 con un orbital 

p de un ligando. 

I 

5.- El s i stema Ir en el plano de l an illo f osfacéni. 

co util i za el par elect rónico de no un ión del 16bu 

lo sp2 del ni tr6geno, para donarlo a l os or bita l es 

, 
Fi g 15 Enlace~ de oroitales dx2 2 

- Y 
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z 

, 
Enlace \í de or bitales dxy cC'n un h í bri do 
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B S T R U e T u R A D EL o S p o s P A e E N o S. 

rrBTODOS DE ESTUDIO 

La naturaleza de las uniónes fósforo-nit rógeno 

ha sido sometida a nume rosas inves t igaci6nes para--

poder distinguir entre uno u otro modelo, u s ando di 

versas técnicas físicas para estud i ar l as estructu-

ras de los fosfaca nos. 

DI PRAccrON DE RAYOS Y. 

~s ta técni ca ha confi rmado y l a est ruc tura y 

la fórmul a hexagonal cíclica rl:mar del he;·: acloro-

ciclotrifosf~ceno, ade~á3 de proveer da t os exactos 

acerca de longitud de enlace, ánsulo3 de uni6n y - ­

confor~~ci6nes molecular es. 

Los ciclofosf:i ce ~os prese .. tan una dist'.lncia de 

enlace entre las uni6nes P-N que varía de 1.47 a 

Esto representa un promedio -

de contracci6n de 0.22 AO
, comrarándolo con una u--

ni6n sencilla. Las contracci{nes de unión se rueden 

atribuir a uni6nes '\\ o al carácter altamente ió--

nico de la unié~. 
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Les estudios con Rayos X no se usan para defi ­

ni r la ubicación de la densidad de electrones entre 

átomos, sin embargo se ha visto que 108 enlaces ---

más cortos se encuentran cuando hay ligandoe alta-­

~ente electronegativos pre sentes ( e jemplo:fldor) y 

loe más IAr~os, cuando lae ligandos unidos al f6sf2 

ro son donadores de electrónes (e j emplo: dimetilam! 

na ). La explicaci6n posible es nue t:.uchos ligandos-

elect ronegat ivos con t r a en lo ~ or bitales d del f 6sfo 

ro y real za la sobrepos ici6n de los orbitales del -

s isten.a 11 • Aden.ás favorece la donaci6n de electro 

nes por parte del nitr6geno al orbital dxy o d 2 2 x -y 
del f 6s f oro. 

Los ciclotrifosf~ c e~os sim~tricBmente sus t itu i 

dos (NFR2 )n de r.:ues tran t ener igua les l ongitudes de­

enlace entre el f6s foro y el Litr6geno a lo lar go -

del an illo. Los án~lo~ en el f6 s foro y en 01 nitri 

geno y las lon~ituJeB de enlace del he xaclorociclo-

trifoef aceno, estud i adas por med io de Rayos X, s on 

los sieu ientes: 9,33 

'P -N • 1.5& ~o • 

P - c. ~ • 1. cr1 'Ro • 

Tabl a • 2 

t>jN 
N 

'PQ~\ 
el 

N4? 
p 

• 
• 

• 
• 

• 
• 

o 
ii%.4 

!Oi.~ 
o 
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N: 

Pig.17 

Las dist8Y;cias de uni 6n entre el f6 sforo y el 

nit r 6geno se encuentran entre los datos t e6ricos 

par8 los en18ces sin pIes y dobles, por lo que es po , 
sible una resonancia en tre l as dos estructuras clá­

eicas . 34 

~ .. 
¿fP" :ü/ :? ~: ... W: .. 1 ~J .)Xa ~¡'P w/fiX

). 
.. ¡ • 

Fig.I8 



33 

ULTRAVIOLE~A y VISIBLE. 

L08 rosfaeen08 no absorben ninguna ra4iaci6D­

en la regi6n del vi s ible; en cambio los espectros -

ultravioleta de di rere~tes eloroc i clotos facenos eon 

similares '1 aparentelJler:te son independiente8 del ~ 

maño del ani l l o. 

L08 ro stacenos con sus t ituyentes ali t'tieos -­

~uestran una absorc i 6n máxima de longi tudes de onda 

menores de 200 milimi cras. 

Los halogenof osfacenos muestran una absorci6n-

máxima cercana a O menor de 200 mi limicras. En el -

caso del hexacl oroci cl ot rifosfa ceno absorbe entre _ 

? 50 y 200 milimicrss. 35 ,36 

ESF~CTROSCOPIA VIRRACIONAL . 

La espectroscopia vibraeional-rotecional •• -­

de menor importé,ncia que la cristalogr,...t!a de rayos 

X en la investigación estructural de los e iclotosf~ 
cenos '1 ciclofosfazanos s6lidos . Sin embargo t odos 

-
los m'todos estructurales de estado s61ido tienen la 

desventaja de que los parámetros '1 conf ormaciones 

estructurales med i das , 
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pueden reflejar la influencia de las fuerzas de u-­

n16n cristalinas , como ur~ interacci6n intraroolecu-

lar . 

Los estudios detallados de inf rarrojo y raman-

presentan la ventaja de suministrar importante in-­

fo r r l Rc i6n estructural en las diferentes fases s6li-

das, líqui das y vapor. 

El anillo del trímero está ligeramente contra! 

do en el estado s6lido, pero es aparenteo;ente pla-­

nar en el estado gaseoso y líquido, pr esentando una 

simetrí a molecular D3h :: en cambio, el tetráme ro a1-

pasar de la f ase sólida a la Jíquida y lueeo a va--

por, pasa por un cambio de simetría que va de S4 0-

C2h A D2h Y finalmente pasa a D4h • 

Los ciclo y polifosfacenos presentan norr'al me!!. 

te dos bandas características en l a región de l in-­

f rarrojo. La más fuerte se localiza en la regi 6n - ­

de 1150 a 1450 cm-l y corresponde a una vibraci6n -

asimétrica de f6sforo-nitrógeno-fósforo. La segunda 

banda, de meror intensidad, se localiza entre 700 -

y 950 cm-l y puede ser considerada como vibraci6n -

simétrica P-N-P. Su posición varía con respecto a1-

grado de polimerizaci6n de la unidad (PNX2}n o 8ea-
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que l a pos i ci6n de las bandas depende del t Bmaño 

del ani llo y de la naturaleza áe l os 1igando s. 

El hexaclorocic10tr ifos facen037 ,38 ,39 pre~enta 

sus bandas car ac terís t icas en 1218- 1220 cm-l y en -

885 cm-l. 

RESONANCIA ~AGNETICA NUC LEAR . 

La espectroscopí a RrN ee ha u sado para invest! 

gar la sustitución de hexaclorociclotrifosfa ceno, -

por amoníaco, d1ffietilamina, diet i l ami na etc,. 

Por medio de éste ~ é t od o Be pueden obt ener dos 

t ipos de datos estructurales.: 

1 .- Fara identificar isómer os posicionales C1s- --­

Trans40 por medio de cambios químicos y datos de a -

pa reami en to sp i n-spin. 

2.- Una inte rpre t aci6n cuidadosa de los datos de -­

RMN permi ten sacar conc l usi6nes sobr e l a flexibili-

dad estruc tural, l os arreglos electróni cos dentro -

de la molécula y la i nfluerlcie. de grupos exocícli -

COSo 



A G E N T E S Q U E L A T A N TES. 

DEFIN IeION . 

Cuando una molécula se acopla ~ ~ás de una po­

s ici6n coordinante de un i6n ~etálico central para­

f or mar un anillo cerrado se dice que es una molécu­

la quelatante o ligando polident8do. Los términos -

específicos usados son bi, t r i, tetr adentados etc., 

dependienlo del número de á t omo s dona~ores del li-­

gando. 4l 

CONDI CIONES Y CARAC TERIS~ICAS ESTRUCTURALES DE UN -

AGENTE QUELATANTE. 

Los comruestos que l a to derivan de compuentos -

orgánicos, que cont i enen dos clases de gru~os fun-­

cionales, colocados en la molécula, de forma que el 

i6n me tálico pueda formar parte de una estructur a _ 

del anillo. 42 

Para que pueda formarse un compuesto que lato -

se necesita que: 
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1. - Bl compuesto debe conter.er a la vez de un gru-­

po ác ido ( es decir, con hidr6~eno ree~plazable por 

me t al) 1 un grupo coordinanate ( un áto~o con un ~­

par de elect r6nes sin compar tir y que pueda actuar­

co~o donadores de pares de el ectr6nes). 

2,- Bl grupo ácido y el grupo coordinante deben es­

tar l ocal izados en la molécula en posici6n tales -­

que l a ent r ada en la molécula del 16n metál ico de -

lugar, a un anillo de 5 o de 6 eslabones, incluyen­

do a l metal como miembro del anillo. 

3.- Para que un i6n me t álico forme que lato con un -

reac tivo determina do, debe terer un tamaño y número 

de oxidación de coor dinación ade cuada. 

PROPI EDADES DE LOS COr."l'UESTOS QUELATO. 

1.- Son compue stos no e l ectrolíticos o sales compl~ 

jas internas . 



38 

2.- Mucha s sales corr.plejas internas son insolubles­

en a~a, 10 cual hace posible muchas s eparaciones -

que son impos i bles o poco satisfactorias con react~ 

vos inorgán icos comunmente usados. 

3.- Normalmente, son solubles en disolventes no P2 

l ares, como benceno y te tracloruro de carbono; esto 

hace posible la aplicaci6n de proc edimientos de ex­

tracci6n para efectuar separaciónes en muchos ca---

sos. 

4.- Las reacci6nes de los agentes ~ue latantes son -

ácidos débile s , en la forw:¡ci6n de las sales compl! 

jas insolubles se aplican los principi os gene rales , 

del equilibrio. 

n H que l + ::==~=== ===== + M(quel)n 

La precip i taci6n de las sales quelato debe es 

tar cons1derabletlente influenciada por el FR". 
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D E S A R ROL L O E g P E R 1 M E N TAL. 

MATERI AL . 

Los solvent es ut il i zado s, fueron secados según 

l os ~~todos convencionalea . 43 

Durante t od$ls l a a rran i nulac16nea, se us6 co---

r ri ente de nitr6ge no, pa r a evitar que los re3ctivos 

tuvieran contac t o con el ai re. 

Todo el ~aterial ae secó perfectamente, antea­

de usarlo. 

Los puntos de fusi6n se de terminaron en un ap!! 

r a t o Fi sher. - Jones y no estan corregi dos. 

Los e spectros de Infra-rojo , se deter~inaron-

en un espectrofot6rnet r o de doble haz Perkin-El mer, 

mode lo 337, 521, 4240. 

Los espectros de He sonanci3 Magnética Nucl ear­

se det0r lrinaron en un modelo Varian Anaspect EM360T 

Los espe ctr os de ul travioleta-visible f ueron hecho s en 

un espectr6me t ro Perkin-Elmer Mod . 202, de doble haz 

con re jilla. 

Las puri ficaciones por sublimacio~ se efec tuaron en 

una l ínea de alto vacío. 
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SINTES I S DEL HEXACLOROCICLOTRIF03FACENO. 

Los reactivos empleados fueron: 

Pentacloruro de f6s f oro (PC1 5): grado analítico '( B! 

ker ) • 

Cl oruro de Arlonio (NH4Cl ); grado analítico (Merck) 

Te tracloroetano Sym (Et Cl4)¡ grado analítico (Merck) 

La ~reparaci6n del hexaclorociclo trifo sface~c ­

se reali:::6, utilizando una téc~i ca or~~inal de Sto­

kas7 , con a lgunas modif i caci6nes rea lizadas por --­

Schenk y R~mer8, y Paddock~4t45 

Al matraz aue contiene el tetracloroetano Sym 

1 lt ), se le a gre ga el cloruro de 811orüo ( lmol) -

y el pentacloruro de fósforo ( l mol); la re acci6n 

tró:eno, agitación constanoe y a temperatura de re 

flujo. 

La reacci6n termina cuando el desprendimiento 

de ácido clorhídrico (HCl) por el tubo de cloruro -

de calcio (CaC1 2) haya cesado, (arroximadarr.ente 20-

hor;-,s) • 

El rest' l tg,do de ésta re8ccié~ es una serie de 

polí~eros li ~ eales y anillos de fosfonitrilo, prin-

cipalment~ trímero y tetráreero. 



41 

Al término de la reacci6n se prosigue a purifl 

car el producto ~til usa~ do técnicas de solubilidad, 

de s tilaci6n al vacio, cristalización y subliffiaci6n-

al alto vacio (0.005 mm de Hg), ob t eniéndose unos -

cristales blancos con punto de fusi6n de 110-112oC, 

corresrondiendc al triffiero, el cual tiene un pu~to-
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ESQUEPÁ DEL APARATO USADO EN lA SINTESIS 
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SINTESIS DEL HEXADIETILAMINCICLOTRIFOSFACENO. 

L08 reactivos empleados fueron: . 
Ciclotrifosfaceno (NPC13)3! resub1imado 

Dieti1amina (NHEt2); grado ar.a1!tico (~e ttk) 

Se colocan en una ampolleta adecuada para la-­

reacci6n, 3g. de cic1otrifosfaceno, 15 m1 de dietil 

amina y 20 ml de benceno. El sistema sel lado previ~ 

mente, se coloca en un baño de aceite y se calienta 

a150-1600C durante 40 horas. 46 ,47,48 Al cabo de -

este tiempo se saca l a ampolle ta, se enfría y se -­

fil t r a el clorhidra to de dietilamina . Se concentra 

la soluci6n posteriormente en un rotavapor, hasta -

obtener un aceite de color caf~; luego s e a 3Tega --

~e tanol y se vuelve a concentrar, has t a que se pre­

cipitan unos cristales blancos. Se f i ltra el produ~ 

to y una vez seco se sublima en la l í nea de alto -­

vacío (0.001 mm Hg)¡ calentando con un baño de acei­

t e a 115-1250 C. 

Despuis de recristalizar y resub1imar obt ene-­

mos unos cristales con punto de fusi6n de 200- 2040 C, 

correspondiendo al hexadietilaminociclotrifosf aceno, 

el cual tiene reportado un punto de fus i6n de 2050~ 
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Como 3ubproductos se obtienen, un aceite f or-

mado por ~ono- y tet rad ietilacinociclotrifosfaceno 

y una mezcla de cristales co~puesto por di- y tri­

diet ilami nociclotr1fosfaceno. 

t. 

HE~ADIETILA~INOCICLOTR IFOSFACE~O 
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SINTESI S DEIJ AGENTE QUELATAN'l'E. 

LOS REACTIVOS E1iPLEADOS FUERON : 

Hexadiet i l aminoc i clotri f osfaceno; re sublimado. 

A~a Oxigenada al 30~ (H202); grado analítico(Baker). 

Hexano (C6HI4); ~rado anal í tico( Baker). 

Se colocan 10 g del Hexadietilaroinociclo­

tri fo sfa ceno en un natraz de bola de 1 litro y Sp agre­

gan 200 ml de He x:H\O. DespUfh dp. di s olver el reactivo , 

se ad icio~an 250 ml de Amua Oxigenada (2 1). 

La reacci6n se lleva a cabo despué s de 72 hrs. con a~i­

tac16n magnética y a t empera tura ambiente. 

Una vez ter minada la reacci6n se separa la 

fase acuo sa de lq or~nica y se conc entra casi a se que­

dad. El producto obtenido se recris t aliza de etanol -

agua , s e filtra y s e seca perfectamente . 

Los cristale s obteni dos son de color blanco 

- cremoso y BU punto de fusi6n es : 

p.f. : d.ec;~.1900c. 
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S.INTESIS DEL .cOla'LEJO. 

SE UTILIZARON LOS SIGUIENTES RBACTIVOS : 

Agente Quelatante; recristalizado . 

Cloruro de Calcio (CaC12);react!vo anaHtico(Merck) 

Cloruro de Cobalto(CoC12·6H20 );reactivo anaHtico 

(Baker) . 

Se disuelven 25 mg del agente quelat ante '1 

4.7 mg de Cloruro de Calcio en 20 mI de a~a destilada . 

Se deja reposar una hora '1 se concentra. El preci­

pitado se f:i.ltra, se recristallza '1 se seca perfec­

tamente . 

El producto obtenido son cristales de color 

blanco - crema, con punto de fus16n 

p . f. 1> 3000 C 

Para acomplejar con Cobalto se sigue la mis-

IDa t'cnica, usando 10 mg del 111timo '1 25 mg del a­

gente quelatante . 

Los cristales obtenidos son de color azul -

morado y su punto de tusi6n es 1 

p. f. :> 300
0 e 
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RBSUL'1!ADOS 

En el desarollo del presente trabajo se obtuvieron di-

terentes compuestos que se caracterizaron por medio de los 

análisis siguientes 

l. ) Ciclotritostaceno. 

Se obtuvieron cristales blancos de olor característico , 

solubles en benceno y ~ter de petr6leo , cuyo punto de fu­

si6n fue de 110-11200. El contacto prOlongado con el aire 

descompone tacilmente esta sustancia. 

Los espectros de Infrarojo presentaron las Siguientes 

bandaa : en 1215 cm-I aparece la banda característica del 

timaro (vibraci6n de est iramiento del anillo). Además apa­

recen las bandas de 525 y 615 cm-l , correspondiendo respe~ 

tivamente a vibraciones del anillo y vibraciones sim'tri -

caa del Fe12• 

Dada la congruencia de estas bandas con las reportadas , 

qued6 plenamente identificado. 

2. ) ~exadietilaminociclotrifosfaceno . 

El compuesto esta tormado por cristales blancos, solubles 

en benceno y h~xano, presentaron una gran estabilidad. Su 

p.t. fue de 202-204°0. En la regi6n del Infrarojo pr~sent6 

varias bandas. La del rostaceno aparece en 1I80 cm-I , (li­

geramente desplazada a la derecha ) . La amina terciaria ab­

sorbe en_I220-I020 cm-I y alrededor de 1400 cm-l. 

Ade~ás presenta bandas caracter!sticas correspondientes a 

los grupos metilo 1 metileno en 1450 1 2850-2960 cm-l. 
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El espectro de Resonancia Magn~tica Nuclear tambi~n presen­

tó la seBal de grupos metilo y met ileno . 

El peso molecular del compuesto se determin6 por cri os -

copia, aplicando la siguiente fórmula 

W • Kc 
X = ---- --

donde : •• Peso Xolecular 

, = Peso del Soluto en 1000 g de solvente 

rc. Constante Crioscópica 

A! = Diferencia de temperatura de conge~ación 

El resultado fue de 550 .4 , acercándose al valor teórico 

de 567 para el compuesto hexasustituido. 

Basándonos en los espectros de IR, la señal sim~trica de 

la RMN, el P. y el p.f., deducimos que la substancia corres 

ponde al hexadietilaminociclotrifosfaceno. 

3.) Agente Quelatante. 

Este compuesto de color blanco-crema, soluble en agua y 

d1sulfuro de carbono, t iene un punto de descomposición de 

I900C. 

El espectro de Infrarojo mostró bandas de carboxilo en 

1650 y 2800-3600 cm-I ; además se observaron las bandas de 

la amina terciaria entre 1300-1400 cm- l , desapareciendo la 

señal para el metilo , lo que indi ca la oxidación de uno ó 

varios grupos terminales. La banda del foefac eno volvi6 a 

desplazarse a la derecha, encontrándose en rIOO cm-l. 

LOB resultados del espectro de emisión de la sal de Bodio 



49 

di6 co~o resulado un grado de oxidaci6n de dos grupos 

cRrboxilo. 

4.) Ap'ente Quelatante Acomplejado. 

Se obtuvieron dos complejos, uno de Ca y 6tro de Co. 

Ambos compuestos son insolubles en los solventes con -

vencionales, y su p.f. es mayor de 3000 C. 

El espectro de lnfrarojo presenta las mismas bandas 

que el compuesto anterior, solo que la banda del fos -

faceno sufre otro corrimiento hacia la derecha entre 

IIOO-l080 cm-l. 

En la región del Ultra Violeta solo aparece, en ambos 

complejos, la banda desplazada del anillo fosfac~nico 

en 190 nro. 

Los análisis cuantitativos de los complejos dieron 

los si~ientes resultados: 

Forciento de Calcio. 

teóric o : 6.01. '1> 

práctico :- 5.l' ~ 

Porciento de Cobalto. 

teórico : 3.07 % 

práctico : l.lq '1> 
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DISCUSION. 

La reacción de am inac i ón que c ~ nsiste en la sus titución 

co~pleta de los cloros por dietilamina, presentó cierta 

dificultad debi do a que para lograr una sustituc i 6n to -

tal, es necesario recur rir a condicione s drásticas como 

pre s ión y temperatura de reacci6n elevadas, obteniándose 

una mezc la de aceites y cristales. For sublimaci6n al 

alto vac ío se l ogró separar tres sólidos con sus t i t ucio -

nes de 2, 3 y 6 grupos amino. La sustituci6n presenta ma­

yor difi cultad conforme aumenta el efecto est~rico, ósea 

~ue una amina primaria presenta mayor f acilidad de susti­

tuir al cloro que una amina secundaria. Este mismo efecto 

aumenta con la ramific ación de la amina reaccionante y 

conforme aumenta el grado de sustitución. 

Los datos de Infrarojo, de Re s onancia Magnética Nuclear 

y el Feso Molecular, permitieron la identificaci6n del com 

puesto hexasubstituido. En la re gión del Infrarojo se apr~ 

cia, ademásde las bandas características del compuesto a -

minado, un corrimiento de la banda del anillo fosfacénic o 

de 1215 a lIBO cm-I , lo cual confirma la substitución. 

La reacci6n para obtener el agente quelatante consisti6 

en la oxidaci6n de uno Ó más grupos metilo del compuesto 

hexadietilaminociclotrifosfaceno. En este caso fue necesa­

ria una prolongada interacciÓn del compuesto hexaaminado 

con agua oxigenada para lograr una oxidación parcial de la 

molécula. Dado el caracter poco polar del hexadietilamino­

eielotrifosfaceno fue necesario disolverlo en hexano, con 
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lo cual se tienen dos fases , una orgánica 1 otra acuosa. 

Por esta r az6n es indispensable una agitaci6n fuerte y cons­

t ante, dando lugar a que se forme una emuls i6n que permita 

un mavor contacto con el agente oxidante. 

En pri ncipi o se trat6 de lograr una oxidaci6n completa, u­

sando un medio fuertemente oxidante. Sin emba rgo nos encon­

tramos con el riesgo de romper el anillo base, debido a que 

al utilizar oxidantes fuertes se introducen substancias, que 

posteriormente dificultan la sepa~aci6n del a~ente auelatan­

te . Tal fue el ca so cuando se efectu6 la r eacci6n con per -

manganato de potasio y á cido sulfúrico. Además por medio de 

espectros de I nfrarojo se aprecia claramente que la subst i ­

tución del grupo metilo se lleva a cabo en me nor ~ado. En 

cambio, usando agua oxigenada y un mayor tiempo de reacción, 

apare cen ~ás definidas l as banda s del carboxilo, desapare­

ciendo l as bandas del met i lo y notamos un nuevo de splaza 

~ i ento de l a banda del fos faceno de 1180 ha sta 1100 cm-l. 

La oxi dación s e comprob6 primero cualitat ivamente, apli -

cando té c~ icas espectr os c6picas de Infrarojo. Fara de termi­

nar el nú~ero de carboxi los fue ne cesario r ealizar un aná -

li s is cuant i t ativo . Ba sándonos en la capacidad quelatante del 

compu es t o sinte t i zado, se e f ec t uó l a r eacci6n de acompleja -

ción con calcio y cobal to. Esto se debe a la interacci6n de 

1 09 ca t i one s con lo s carboxilos de l agent e quelatante , for­

mando comple j os hexaeoord1nados . A es t os complejos se les 

determinó el ~ de calc io y de cobalto, lo cual permitió co­

nocer el número de radi cales carbox1lo y por l o t anto dedu-
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cir que l a estructura más probable para el agente quelatan-

te es la siguiente : 

La acomplejaci6n del agente ~uelatante, con la estructura 

arriba indicada, se facilita dada la presencia del nitr6 -

F,eno donador de la dietilamina oxidada. Este par de elec -

trones, junto con los electrones disponible s del carboxilo 

facilitan la interacción del agente quelatante con el cal -

cio y el cobalto, formándose enlaces de oxigeno, capaces 

de atrapar los cationes libres. 
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CO~CLDSION . 

El objetivo de la tesis fue la síntesis de un agente que­

lat ente polidentado, partiendo de una ba s e estructural cí -

clica inor~nica. 

3e pscovi6 el hexacloroc~clotrifosfaceno como base , por 

su estructura particularmente interesante. 

La substituci6n de los cloros por dietilamina se realiz6 

con ~xito. obteni~ndose el compuesto hexasubs tituido y al -

p'unos produc to s de menor grado de substitución. 

A partir de esta molécula am i nada se sintetiz6 otra molé­

cula ~~yor oxidada, con pares elec t r6nicos no compartidos 

provenien t es de los grupos amino y carboxilo, dando lugar 

~ 'l~~ ~ol~cula tipo araña, con sus extremidades orient~das 

hacia el cen t ro del anillo. 

En base a los análisis se dedujo una estructura para es t e 

agente quelat~nte, tomando en cuenta la capacidad ligante 

co~ respecto a l ca lcio y el co balto, las banda s car acterís ­

ticas del carboxilo y el despl azamiento que sufre la banda 

del anillo fosfacénico. 

La actividad quelat ante qued6 conf irmada al fo rmarse los 

complejos de calcio y co balto, lo cual permite vislumbrar 

una posible aplicaci6n del compu esto en el tratamiento de 

- ~as, eliminando los ione s de calcio y de ma gnesio, as! 

co~o t~bi4n la formaci6n de compuestos quelatos con los 

m&~ales de transici6n. 
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