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l. INTROCO'.:CION. 

1.1. GEt>ERALIDADES. 

Antlgua.Jrente se consideraba a la qt.Jl::.lca lnorgá.nlca coco la 

responsable del estUdlo de los slste=as inertes, sin e:bargo el 

desarrollo de t:uchas té-cnlcas experlnentales pudo descubrir que 

existe gran relación de esta con los slste.:i.as vivos. La relación 

con raa.as de la ciencia cuyo ca::po son los slste=.as vivos cada vez 

es nas estrecha, a tal grado que surge una nueva rana de la 

quhdca lnorgá.ntca llaAada blolnorga.ntca o b!oqulalca lnorgAnlca. 

IONES MET AUCOS EN LOS SffiES VIVOS. 

Los iones =etAlicos tienen una lnpartancla vital en una gran 

cantidad de procesos en los slstecas v1vos 01 , algunos slsteiaa.s 

son auy especlflcos con respecto al requerl1:1.lento de tones 

aetállcos variando en la función que deseupeñan y la co:aplejldad 

del proceso; la sustltuclón intencional del Ión =etallco peral te 

conocer :ús sobre el papel que desecpeM el cis=o. Las funciones 

de los iones c.etállcos son auy diversas, pueden actuar co::ta: 

ácidos de Levis en enzlnas hldroHticas, acarreadores de carga (en 

aecanlszt0s de control disparo), actlvadores enzl~tlcos, 

catalizadores redox. etcétera. Se puede relacionar la func16n' 2> 

del ión za.etálico con la fuerza con la que este encuentre 

enlazado al sistena en el que actúa, aunque esto no es una norzza. 

peralte explicar al •enos cualitatlva::ente el papel que Juega el 



lón netál leo. 

Por ejenplo los lenes que se unen déblh:ente al slste11a en el 

que actúan pe.e-den transportarse desde y hasta el sitio en el que 

se requieren, encontra.ndose en slste:as encargados del lQQ .. •lalento 

de carga y/o 11asa, co~ por eje:plo: 

Descanso 11.uscular. 

Actividad :mscular. 

Transnlslón del 111.pulso nervioso. 

Contracc16n a.uscular. 

Cuando la lnteracc16n del slste:.a con los lenes netálicos 

reaUz.a ca::b!os estructurales en este que le penal tan ejercer su 

función es deno::ilnada de •hor~do•. por eje::.plo los iones caz+ y 

K.'lz+ actüa..'l ccao centros estabilizadores de proteinas. 

Otro tl~ de interacción puede darse debido al co1:iporta.iento 

de los iones :ietUlcos coDO ácidos de Le'JiS al aceptar pares 

electr6nlcos en reacciones de caUl is is ácida. El carácter ácido 

varia en los lenes cetállcos por factores co:>o: ta::i.af'io y carga del 

ion, ntl:lero de coordlnac16n, etcetera. Algunos eJe:aplos que 

relacionan la fuerza á.clda con la fune16n se 1:1uestran a 

contlnuaclén; 

Co:iporta11lento Acldo-base. 

Mnz+ Activación enzhiátlca. 

Fe3• Activaclón enzl:iátlca. 

eo2• Acarreo de Oz. 

Nlz+ Actlvador de proteln1s. 

cuz+ Transporte de 02:. 

Zn2+ Actlvador enzlnátlco. 

La existencia de reacciones de oxido-reducción en los 



slsteaias vivos en los que al aenos participa un ion :etállco, 

íacllltanclo transferencias electrónicas en el sistema a tráves de 

un cam.bio en su estado de oxidación. eje.11.plos donde los 

slsteaas tienen una gran afinidad por el ion t:ietallco, a grado tal 

que en ocasiones es h1.poslble ellmlnar el ion metállco sln afectar 

lrreverslble:ente al slste:a. Eje.:i.plos de tones metálicos que 

presentan co¡z:,portamlento redox en slste~s vivos son: 

Fe2• oxldaclón-reducclón del grupo hec.o. 

Co~ ior:iac16n de he=-oglobina. 

Cu2
+ catalizador de procesos redox. 

Ho fljaci6n de nitrógeno. 

Otros ele::ientos :i:.etállcos que lnteracclonan con los sisteaas 

vivos. y que no se encuentran naturalmente en ellos, pero que se 

introducen por dlíerentes for:tas y tienen propiedades acumulativas 

tóxicas son los netales pesados: Hg, Cd, Pb. 

1.2. BIOSINTESIS DE AMINOACIOOS AROMA TICOS. 

El ácido quinlco y el ácido shlkltalco (Figura 1.1l se 

relacionan estructuraloente, este último es un lnteraedlarlo auy 

importante en la sintesls de aa.lnoácldos aromáticos en plantas y 

alcroorganlsmos, esta ruta ::teUbol lca es de interés agroqul•lco 

para el potencial dlsefio de substancias con actividad herbicida. 
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Figura 1. t. Acidos qulnlco CI l y shlk ir:lico CU). 

En la naturaleza existen dos rutas de reacción por las cuales 

los a111lnoácldos aromáticos se s1ntetlzan 13
•J • en la prlt:1era ruta 

un co.iapueslo constituido de acetatos clclizados que f'orman un 

anillo aromático que conserva grupos hidroxilo es la llamada •ruta 

del acetato•, en la segunda vla para la formación de compuestos 

aromá.tlcos interviene el shlklmato, algunos de sus derivados, y 

algunos otros derivados del metabol1st1.o de la glucosa. IJ• y 

referencia• citadas). 

La ruta de bloslntesls de aminoácidos aromáticos 141 ha sido 

aclarada en gran medida por medio del empleo de ciutantes 

bacterianos, los cuales se hacen crecer en un medio con suplemento 

de algün intermediario entre la glucosa y Jos a.mlnoácldos 

aromáticos. Los am.1noác1dos arocáticos sólo pueden 

sintetizados por plantas y microorganismos, por lo que los 

anlules superiores deben ingerirlos de cualquiera de estas 

fuentes. 



Los aminoácidos se agrupan de acuerdo al lnteraedlario que 

los origina (SJ, en el caso de los a.::itnoácidos arooi:átlcos estos se 

sintetizan a partir de fosfoenol piruvato (PEP) y de erltrosa 

4-fosfato. 

PEP + Eritrosa 4-fosfato ----- Fenllalanina 

----- Tirosina 

Trlptofano 

La ruta de slntesis de los aminoácidos aromáticos fue 

establecida por Davts, Sprlnson, Gibson y colaboradores'6>, en los 

aJ'ios SO' s. El priaer paso la ruta del shikleato es un 

condensación aldollca entre el fosfoenol plruvato (PEP) y la 

D-eritrosa 4-fosfato, para dar 3-deoxi - 2-ceto - D-arabino 

heptulosonato 7-fosfato (DAH?), en este punto una serie de seis 

pasos catallzados enzill.átlcai:tente dan '"coriszaato•, via shlklaato 

(figura 1. 2). El paso principal de la ruta del shikiaato ten:ilna 

en este punto, y a partir del cortszaato se bifurcan en al menos 

cinco rutas bioslntétlcas aetaboll tos esenciales: los 

a.a.inoácidos aromáticos (L-fenilalanlna, L-tlroslna y 

L-trlptofano), el ácido para-a=lno benzoico, las quinonas 

isoprenoides, etc •. 
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El PAPEL 00. OUINATO EN LA BIOSINTESIS DE AA. AROMATICOS<J•J 

El ácido quinlco ha sido aislado de muchas plantas 

írecuentemente en cantidad considerable. Tomando en cuenta la 

shillltud entre el ácido shiklm.lco y el ácido qulnlco se puede 

considerar a este Ultimo un posible contribuyente a la rormación 

de compuestos aro:úticos. 

Se han realizado muchos estudios intentando encontrar el 

papel que juega el ácido quinlco en la bioslntesls de aminoácidos 

aromatices. Estudios realizados por Gordon(J•> demostraron que un 

cul llvo mutante de Neurospora pud6 crecer en un 1:1edio sintético 

con suple:i.ento de qulnato. Otros estudlos 1~ 1 demostraron que 

existen microorganismos (mutantes de Aerobacter aerogenes) que 

utilizan al quinato co:oo lo hacen con el 5-dehldroqulnato en la 

ruta metábollca, lo que indica la participación del qulnato en 

dlcha ruta. Por otra parte microorganismos mutantes de E. col! que 

no metabol12an al 5-dehidroquinato, tampoco lo hacen con el 

qulnato o sólo lo acumulan. El ácido qulnlco que es un íactor de 

crecimiento del Aerobacter y no del E. coll. se cree se forma de 

la siguiente reacción colateral (41 : 

XºH. 
O~OH 

HO .... 

ác. dehldroqulnlco. 

NADH2 

H()O~ COOA 
• NAD 

Ho~··· OH 
Ho~··· 

ác. quinlco. 



Estas observaciones sugieren que el qulnato no necesariamente 

es un intermediario directo de la ruta arco.ática, U."l hecho que 

co.11:1.pr-ueba esto es que la enzica qulnato deshidrogena.sa no existe 

en muchos organls1:1os que son capaces de sintetizar sus aminoácidos 

aro=á tices. La enzima qulnato deshldrogenas3 ha sido aislada y 

pur 1 f1 cada a par t1 r de t1.utante de Aerobacter aerogenes por 

Hl tsuhashi C3•>. Estudios de requerl!rilenlos de cofactores seftalan 

al NAD como necesario para el slste;ia: 

Qulnalo XHAD X NADPHYDehldroshlklr:i.ato 

s-Dehidro- HADH NADP A Shlklmato 

quina to. 

el cual esta acoplado. el HAO oxlda especifica.mente al qulnato a 

5-dehldroqulnato, r:i.lentras que el NADP reduce especlílcaaente al 

5-dehldroshlkimato a shlklmato. El sistema especifico para el 

qulnato tiene una constante de Hichaells Km = 4.9 x 10-4 H para el 

sustrato y de 1.4 x 10-s H para el NAO a un pH de 9.4 13•1• 

El papel c:etábollco del quinato en las plantas superiores no 

es bien conocido, se han realizado trabajos con el fin de conocer 

más como participa el ácido qulnlco en la biosintesls de 

aminoá.cidos arotl.á.tlcos en plantas. l.'einstein y colaboradores tJ•J 

administraron ácido qutnlco marcado "e a plantas de rosa, 

siguiendo la marca durante algunas etapas de cetabolis1110, 

encontraron al shiklmato cot:io el producto más altamente marcado, 

además de otros productos marcados como fenilalanlna, tlroslna, 

asparaglna, aspartato, glutan:ato, succlnato, fucarato, malato y 

citrato, en otros estudios realizados por M'elnsteln en plantas de 



tabaco. :ta.12, avena, to:i.ates, etc., encontr6 que c.etabolizaban 

cantidades considerables de quina.to en ulnoácldos aromitlcos 

fenllalanlna y tlroslna. Todo ello sugiere la presencia de la 

enzl11.a qulnato deshidrogenasa en la ruta de slntesls de 

~lnoácldos aro::i.itlcos en plantas superiores. 

Un estudio p.'.lra determinar la presencia de ácido shikim.ico y 

de ácido qu1n1co en plantas se muestra en forma tabular a 

continuaci6n (Tabla 1. 1.), p.:ira las especies en que la 

ldentlf!cacl6n resultó positiva. 

Tabla 1.1. Especies de plantas superiores en la que se ha 
deten:D.lnado la presencia de ácido quinico. 

Plnaceae: 

Pln.Js excelsa A. concolor. 
P. a:1ntana. A. Nordr.dnnlana.. 
P. Pin.aster. A. Pinsapo. 
P. plnea. A. tta.yrlana. 
P. strobus. Larir europaea. 
P. sllvestrls. Pseudolarlr Kae1tJpferl. 

-Picea alba. Cedrus atlantica. 
P. excelsa.. C. Deodara. 
P. nlgra Arn. var. austriaca. 

Taxodlaceae: 

Sequoia gigantea. 
S. senpervlrer.s. 

A.na.cardlaceae: 

Plsta.cla Lentlscus. 
P. atlant1ca. 
P. TerebJnthus. 
P. vera. 

P. orlentalls. 
Tsuga ca.n.idlensis. 
T. SJeboldll. 
Pseudotsuga '()ouglasll. 
P. japonlca. 
Ables cephalonlca. 
A. cll Iclca. 
C. Llbani var. Deodora. 

Schlrvs dependens. 
S. la.tlfo11us. 
Ll thra.ea Ara.elrlnha.. 

Otro de los estudios realizados para deten:ainar la relación del 

ácido quintco en la ruta· del shiki11.ato, es el de Henshav y 

colaboradoresnJ que estudiaron el cambio en concentrac16n del 

.icldo shikiaico respecto al tle1:1po en el rtzo1:1a de Irls 

pseudoacorus. encontraron que la concentración de ácido shikiaieo 

dise.tnuia de 739 µg/g de peso fresco en Febrero, a 545 µ.g/g en el 



siguiente Ju..'llo. :a:lentras la co:lcentraclon de iicldo quinlco 

per&a..'lecia esencialcente sin cai:blo, d~::::istra."'l.::!o que el qulnato no 

lntervenia en la bioslntesls de a.i:!nc!cld::is aro:tátlccs. En otro 

13•) 
estudio Hu!~ observó u.11 incre:ento neto en el contenido de 

ácido shlk!alco y un.a d!smlnuc16n neta de ácido quinlco en la 

corte::a de peras :.3.tlten!d:u a 15°C por 100 dias. dci:ostrando que 

el qul:iato participa. en la ruta del Shlkii:.ato. De aetJerdo con lo 

anterior existen slste::a.s blolOglcos en los que el quinato puede 

ser inten=-ediario y otros en los que sol~nte se acu=ula. 

1.3. PRCPIEDAOES FISICAS Y OUIMICAS DEL ACIOO QUINICO. 

El ácido qulnlco es t.:."lo de los priceros productos naturales 

que pudieron ser alslados 18
', (Hofa:ian en 1790), se puede encontrar 

en las plantas cono ácido libre (en la corteza de la quina o las 

hojas de tabaco). o en varias foraas esterlflcadas (con el ácido 

c:a!'élco para dar ácido clorogén!co (Figura 1.3), el cual 

repre~nta el 13" en peso de la nateria soluble en el café, (una 

taza de café lnstantaneo o percolado tiplc~nte contiene 260 ag 

de ácido clorogénlco). 

10 



Figura 1.3. Acido clol"'Ogénico. 

El ácido qu1n1co esterif1cado con el a.ctdo gálico y el ácido 

dlhldroxlclná.alco es un la.portante constl tu;-ente en 11uchos tejidos 

vegetales. Sirve COl:IO fuente de carbono de r;iuchos alcroorganlsaos 

y hongos. 

Su nonbre c¡ui=."lco es : Acldo carboxillco 1 C-J -la.. 3a., 4a.. 

s,?-tetrahldroxl-clclohexano. Su f6naula condensada es C7R1206 y su 

peso DO!ecular es de 192..17 g/DOl. Es un s6lldo crlstallno blanco. 

con sabor nuy ácido. que funde entre 162-I63°C (a aaycr 

teaperatura se fonsa la 7 lactona), es soluble en ag\la, alcohol 

et.!lico y icldo acético. su peso especifico es 1.637, 

[«J:'=-44.03° en agua.' 91 . E:1 ünlco grupo carboxllo del ácido 

qulnico se Ioniza a W'I. pH bajo. deterainandose que el ~ es 

3 _
36

uo,1u. 

El ácido qulnlco es uno de los ocho dlasterolsómeros de los 

ácidos carboxlllcos 1,3,4,5-tetrahldroxl-clclohexanos de los 

" 



cuales sólo dos se conocen: el C-J á.cldo qulnlco y su !Da.gen 

especular C•)uz> {Figura 1 . .;.). 

Figura t.4. Estructura del (-) á.cido qulnlco y de su i.magen 
especular (•). 

Aunque se atsl6 hace aucOO ttenpo. su estructura. y su 

con.iJguraci6n absoluta no se conocieron sino hasta 1932 cuando 

Fisher y Dangschat U 3
J por conversión en derivados del ácido 

shlkialco la detenlinarcn. ReclenteJ::iente Haslan 11
"

1 confirc.6 por 

~ la confonaa.ción de sllla en dlsoluc16n para el ácido qulnlco. 

Sólo se conocen dos estructuras cristalinas que involucran al 

anillo de ácido qulnico. la estructura de un coa.piejo 

ea.f'eina-cloroge.nato de potasto 115
J, en la que la unión del ion 

aetállco se favorece por .factores C'OlX>: puentes de hidrógeno, 

interacciones apolares que se :i:anlflestan coDO efectos 

hldr6.foblcos, y la coordinación de anbas zaoléculas por siete 

itoaos de oxigeno en un arreglo poliédrico irregular alrededor del 

len central potasio (Figura t.5. ), y la estructura cristalina del 

12 



F!~ 1. s. Eslructura cristalina del complejo ca.f'elna.-clorogenato 
de potasio. 

ácido qulnlcou61 que se deter•inó en 19SS. Es un clclohexano con 

un Angulo de torsión lntraanular de 54.9°. este valor es auy 

cercano al del clclohexano en iase gaseosa (SS. 9°), o al de SS. 5° 

calculado por 11lnia.izaclón energética. Sin embargo. existe 

distorsión en uno de los lados del anillo. fC(4)-C{SJ-C(6)J que 

excede por 4-5° el valor medio, aunque ·este erecto es compensado 

por el hundimiento que existe en el lado del fC(l )-C(2)-C(3)). 

esta distorsión es resultado del equilibrio de las interacciones 

lntramoleculares O· ·O alrededor del anillo. El grupo -COOH está 

ecllpsado con respecto al anillo, con el átoao 0(7) del hldroxllo 

directa.mente del lado o. de la aolécula. La tetrasubstltuclón del 

AtoltO de carbono C(1) expllca la elongación del enlace C(l)-C(7) a 

1.536 A coa:::iparado con el valor de 1.502 A de un enlace C•pl-cooH 

13 



estándar {Flgura l. 6). U tabla l. 2. ::.:estra las dlsta.."'1.clas .:!.e 

enlace y los an.gulos Ce enlace Ce 13 :olé-~la Ce ácldo qt:inlco. La 

estructura crlstal!.r..J. se esta'blllza por 1.!n reticulo con seis 

enlaces Ce h1dr6gen:. lnte~leculares, todos los á.tol:IOs de oxigeno 

está..'l h.pllcados en el reticulo (Figura I.7}. 

°'ª' 

Ctll 

Ct.11 

Figura 1.6. Estructura cristalina del ácido quinlco. 

Figura t. 7. Celda wütaria de la estructura del Acldo Quinlco. 



T&bl~ 1.2. 01st.a.ndas de enla:e (..\) y An,¡ulos de enlace ( 0
) en la 

90lecul.a de !cldo quUtlc:o. 

CllJ-CL.?) 1.52$(3) C!lHllll i..;nt2> 
CCl)-C{t:-) 1. S-;!(3} C(J)-0(3) i..;31 (2) 
Clll-C!7l 1.5.35(:!} C!<l--O!<l i..;.;0(2) 
C{2)-C(3) l.517(.3} C(5)-0(5) 1.<3S{2) 
Cl3J-Cl<l l.516(3) C(7J-0(7l 1.306{3) 
Cl<J-C!SJ 1.517[3) C(7)-Q(S) 1.216(3) 
C(5)-C(5) 1. 521 (3) 

CC2)-C( l )-C(6} 110.$(2) C(JJ-C{<l-C(S) 111.0(21 
C(2)-C(l)-C(7) IOS.5(1) C(3)-C(.;J~(.;) 106.6(1) 
C(2l-C( l l-Oll l 107.9(1) C(5l-Cl<l--O(<l 113.5(1) 
C(6)-C(l l-CC7} 106. 7{1) C!<l-C(Sl-C(6l 109.5(1) 
C(6)-Clll-O(l) 111.0[1) CC<l-C{5)--0l5l 110.5{2) 
C{7)-C{l)--O{l) 111.9[1) C(6)-C(5)-0(5) 111. 9(1) 
CC1}-C(2)-C(3) 11<.<!ll Cl5)-C(6l-C{l l 111.3(1) 
C(2J-C(3l-C!<) 110.9(1) C(l )-C(7)-0(7) 113.9(2) 
C(2)-C(3)--0(3) IOS.5{1) C(IJ-C(7l--O{SJ 122.3(2) 
C{<)-C(JJ-0(3) 111.5(1) 0(7)-C{i)~{S) 123.8{2) 

C{6)-C{l)-C(2)-C(3) -49.0{2) C(3J-C( <J-C(5)-C(6J 61.0(2) 
C(l J-C(2)-C(J)-CC.:l S0.$(2) C(4)-C(5)-C(6)-C(l) -59.2(2) 
C(2)-C(3 l-CC< J-C(5 l -Só.3(2) C(5)-C(6)-C( l)-C(2) 52.8(2) 

1.4. ESTW!O 0:: LOS CCM"LESTOS OC coa<DNACICN OO.. AClDO OUINJCO. 

Ya que el estu::tic de los derivados orginlcos del ácido 

quinlco no es ciel lntéres de este traba~. únlca:ente se tratarán 

los estudios sobre derivados ~tállcos y alg-.mos derh·ados de 

boro. 

Se ha lnfonr.ado de estudlos qulro6pllc:os de ce.puestos de 

coord1nac16n del lon lb (JJl) con el ácido qulnlcon7
J 

aprovechando que el qultl.3.to es \::\ llgante qulral. en este estudio 

la roraacl6n de coaplejos ThCquln)D en un intervalo de pH entre 

2.0 y S.O. se efectúa después de la desprotonaclón del llgante. al 



awtentar la proporcl6n metal-llgante se formaban dlstlntas 

especles: Tb(quln)2, Tb(qulnh. y tal vez Tb(quinh. Tac.bién se 

anallzar6n por l~iniscencla circular polarizada encontrandose que 

el enlace con el llgante •quin• involucra sólo al grupo 

a.-hldroxllo y al carboxllo en for&a Ionizada a valores de pH 

bajos. ya que al aumentar el valor del pH se observa la 

partlclpacI6n de los grupos hldróxllo en las poslciones 3, 4 y S. 

El hecho de que el á.cldo quinlco es capaz de exhlblr dlstlntos 

lllOdos de enlace en su Interacción con los lenes metillcos, se pone 

de manifiesto en los ·coitpueslos Tb(quin)2 y Tb(quln)3, en donde el 

ligante se une al ion c.etá.llco en una canera DOnodentada, aientras 

que para compuestos como Tb(mdl }2(qulnl (donde adl = ácido 

zr.a.ndéllco) a valores de pH pequefios se observa una lnteraccI6n del 

llgante •quin• en for:a bidentada y para valores de pH altos el 

11.lSJDO slsteina llene al llganle •qutn• unido auy probableaenle en 

fonr.a trldentada. 

El estudio por dlcroismo circular 1181 de la fo~clón de 

coitplejos del ácido quinlco con Iones Co(Il), NlClI), PrCIII), 

muestra que la interacción del ion ceUllco con un 1..-<t 

hldroxUcldo genera un complejo 1: l, en el que la lnleracción con 

el ion metalico ocurre través del carboxllo lonlzado, 

quelatandose por cedio del grupo hldróxllo unldo al alsmo átoao de 

carbono. 

La deten:.lnaclón de las constantes de co11pleJacl6n de los 

1. 3, 4, s-tetrahldroxl-clclohexano-carboxlla tos de lenes 

lantanldosnsiJ por métodos potenciométrlcos ha pera.ltldo detectar 

la f'ormaclón de especies M!..4-, en donde la partlcipaclón de los 



tres grupos hidróxllo en la coordlnac16n de los iones •etállcos se 

aa..nlflesta por =edio de la gran solubllldad de los cocpleJos. lo 

que facilita la deten::lnac16n de las constantes de estabilidad. 

Se han deterutr.ado las constantes de estabilidad de 

coaplejos120
J de Cu( I ! ) ccn ácido qu1nlco en aied.1os de pH »enores 

a 4 por J:létodos potenclo=.étr1cos, encontrandose que las curvas de 

las titulaciones de soluciones de ácido quinico neutralizado con 

Alcall en presencia de cloruro cuprlco, indicaban la formación del 

cocpleJo CUCqulnJ•. Las constantes de estabilidad del co11pleJo 

CUCquin)• son lag kr = {Cu(quinJ•)/(Cu2•J((quin·)} = 2.66 Ca 

f"uerza tónica cero} y log kr = 2.44 (a fuerza tónica O.OS NJ. El 

coaplejo Cu(quln}• 11.uestra un increcento de estabilidad debido al 

grupo hidroxilo sobre el áto=.o de carbono e al grupo carboxllo. 

Se ha reportado la slntesls del compuesto de aollbdeno 

K2(Mo0C02:)2(quin)J·2H20121
J en un pH de 3.3, a partir de .aolibdato 

de potasio y ácido qulnlco. El coapuesto se analizó por 

espectroscopia de infrarrojo, espectroscopia Ra.i:aan y resonancia 

aagnétlca de 9;...o, sin ea.bargo, los autores no hacen ninguna. 

proposición de la forua que el ácido quinico se coordina al ion 

aetállco. 

El estudio por RMN de 13C y de 11B de esteres de boro 122
J del 

ácido quinlco, pen:ilte deten:i.inar col:tO interacciona el boro con 

los it.to:os donadores del ácido quinico, encontrandose que al hacer 

reaccionar cantidades equbioleculares de ácido quinico y ácido 

fenllborónlco (o borano en nif) se obtienen los productos donde se 

observa la interacción del boro con los substltuyentes en el áto;ao 

de carbono C(l}, al adicionar un exceso de ác. fenllborónlco Co de 



borano en THFl se obtiene el producto en el que se observa la 

coordinación del boro a los subslltuyentes en el átomo de carbono 

C(l) y a los grupos hidroxllo (0(3) y 0(4)), en el caso de la 

reacción con borano-THF se observa en el espectro de RMN de 11B 

una sefial adicional que se atribuye a un compuesto en el que se 

tiene un tercer átomo de boro coordinado, esta vez con el grupo 

hldróxllo en C{S). En general en los derivados con boro del ácido 

quinico se mantlene la confor1:11aci6n de silla del llgante. 

La deter111inac16n de la estructura del ácido qulnlco RMN 

en presencia de acetato de manganeso CIIl' 231 , muestra que las 

sel\ales más afectadas corresponden a los a.tomos de carbono C(l) y 

C{7) debido a la coordinación del ion metálico con el carboxllato, 

los átomos de carbono aietllénlcos (C(2) y C(6)) dlf"leren s6lo en 

que el átomo C(2) experi•enta un efecto fJ con un grupo OH 

ecuatorial y C{6) .lo hace con un grupo OH axial. Los valores de 

desplazamiento qulmlco del anión (6.S en pp11) se muestran a 

cont1nuac16n: 

OH 

OH 

OH OH 

Ftcura t.8. Valores de deaplaz-iento qulmlco (ppm) para el anión 
qulnato. 



Los estudios de cocpuestos de coordinación del ácido quinlco 

qlle se han realizado (generalcente en disoluc16n). son le.portantes 

para deteralnar que substituyentes del ácido quinlco pueden 

participar en la unión con los iones cetá.llcos. Se ha observando 

qlle en todos los casos. la interacción se realiza a través de los 

subst!tuyentes (hidróxllo y carboxllo) en el átomo de carbono 

C(l). y la partlclpaclón del resto de los grupos hldróxllo (0(3), 

0(4) y 0(5)) es lz:zportante, y determina diferentes formas de unión 

del ácido qulnico con los lenes metálicos . 

.. 



1.5. OBJETIVOS. 

El ácldo qu1nlco es t.ma 110léeula pollfunclonal muy atractiva 

para la slntesls de c:om:pw?stos con iones :netál 1cos, adezás de ser 

un lntenaedlarlo en una ruta netabóllca en la que están 

involucrados diferentes tones metálicos. por lo que resulta 

interesante conocer el tipo de lnteracc16n que presenta con los 

lenes metálicos. 

El interés del estudio de los co;iapuestos de coordinación del 

ácido quinlco for:a parte de un proyecto mul tldlsclpllnarlo en el 

que se estudiara la posible actividad herbicida de los compuestos 

preparados. 

El presente trabajo tiene como objetivo principal el de 

sintetiza• y caracterizar nuevos compuestos de coordlnac16n del 

á.cldo qulnlco. 

Se conocen algunos estudios de coc:puestos del ácido qulnlco 

Iones netá.llcos (prlnclpalcente estudios en dlsoluclón). 

los cuales se ha determinado la forma en que se reallza la 

interacción de este con los iones metálicos, otro objetivo de esle 

trabajo conslstia en aislar y estudiar por técnicas en estado 

sólido la forna en que interactúa el iicldo qulnlco con iones 

aetállcos de la prlnera serle de transición. 

"' 



11. RESU.TAOOS Y OISOJSICN. 

2.1. ANAUSIS ESPf:C"fR(]SC(PICO OO.. ACIDO CUINICO. 

El a!lállsls espectróscoplco del .:icldo quinico se rea11~6 eon 

las als.ua.s t.é-cnlcas de qt.:e se dispone para caracterizar los 

compuestos Ce ccordlnacl6n para deten!C!ar ~o se e.fectüa el 

enlace de este con los lenes aet.&Ucos. 

Con la espectroscopia de Infrarrojo se pretende deteralnar el 

C09pcrtanlento de la ~ correspondientes al grupo carboxlllco 

y a los grupos hldróxilo. ix;es ello proporciona lnfonsac16n acerca 

de la lnteraec16n de estos grupos con los lenes aetállcos. La 

ba..nd.a que se· asigna a la vibración ,,.CC=O). y que en el Ugante 

aparece en 1680 ai -i ecuo una banda delgada QJY intensa. debe 

DOd!.f'lcarse al coordinarse con les tones aetá.Ucos. Dentro de la 

caracterlnclón del llgante por espectroscopia de lnf'rarroJo. la 

aslgnac16n de las bandas es laportante (Tabla 2..1.) debido a que 

peralte detenainar coao se aocUflca su espeetro .al coordinarse a 

toS lenes aet&Ucos. 

El espectro de infrarrojo en la reglón entre 700-70 a.. ... 1 se 

deter.lnó para poder asi¡:lar en los coapuestos de eoorc:Unaci6n 

vlbraclone-s c:oao v(H-Xl. v(H-002). vCH-aU. que ge.neraliRnt• 



Tabla 2.1. Asignaciones de las bandas principales en Inf'rarrojo 

del ligante ácido quinlco iz.c.zsl. 

N'Wlero de onda -1 
cm • Aslgnaclón. lntensldadª 

3530 banda de estrecha.:lento !.b. 
vCO:O-Hl de .ic. carboxil!co. 

3510 banda de v(OH) con enlaces La. 
de H lntra:oleculares. 

2980 vlbraclón as!Rétrlca de 1.b. 
estr~lento de -c:H:Z-. 

2940 vlbraclón shaétrica de 1.b. 
estrecha.lalento de -cHZ-. 

2SOO grupo de sel\.ales pequef\as Lb. 
2600 caracteristlcas de OH de 
2500 ácido carboxlllco. 

1680 vtbraclón v(C"'°) de ácido La. 
carboxi l 1co en roraa asociada. 

1450 vibración de deroruac!ón La. 
(tijera) del c!clohexa.no . . 

1430 banda que con la de 1300 !.b. 
da el aeoplaalento entre el 
plano de la unión OH y la de 
estrechaalento C-0 del dhaero. 

1300 ver 1430. L111. 

1270 vtbrac16n de estrecha.atento Lb. 
de e-o de alcohol prlurlo. 

925 vibración de un OH fuera del 1.11. 
plano unido a un diaero. 

870 -aL?-. vibración del esqueleto l.b. 
del anlllo de clclohexano. 

• • 1.b. • intensidad baja, La. a intensidad ltedla, La. a: 

lnten.sldad al ta. 

El a.nA.llsls del espectro del llgante se centra en las bandas 

ca.ncterist.ic:as de los grupos (C=O), CO-H). (CXXl-Hl. Se observa la 

banda debida a la vlbrac16n de estrechalllento de un vCO-Hl 

22 
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pr1aa.r1o ~ 3530 a. -l. en 3510 ~ bL"'Jda. 1nte.c.s3. corres;:mlde a la 

v!traclOO de ala.rgulento d-c-1 i•(O-HJ con enl.l.ees de h1t!.T6gen.:i 

2600. y l500 ~racterlstlcas de i.:,., v(()+H) de ácldo carbox111eo. 

fltul-ote se observa la ~nda eo:rrespc:'ldie!"lte a la v1brac16n 

v{C-0) ce-o i.::u ~ c!elg3.i:U suy lotens& en 16.S:J a ·i. el resto 

de la.s aslgnaclenes se •uestran en la tabla :?.. l •• Los espe.:trcs de 

1!1!"nrraJo del Hgante en la reglen de 700-70 ca·1 (Flf>Ura Z.1.) y 

en la la re¡16n de 40Cl0-ZOO ca·1 {figura 2.Z.) se auestran a 

ccntlnuaclón. 

co 
:;¡ 

"' ,.. 

"' 
"' 
"! 
::? 

co 

"' 

Figura. 2.1. Espectro de ln!ni.rrojo 700-70 ca·1 del Acldo 
qulnlco. 



Fi~ 2.2. Espectro de .lnf'ArrOjo 4000-700 C9-l del Acldo 
qulntco. 



El estudio del ácido qulnlco con resonancia aagnétlca nuclear 

de 13C y de 1
H peral tló deteralnar los valores de desplaza.miento 

quia.leo, para relacionarlos con los correspondientes en los 

co:a.puestos de coordinación. La tabla 2.2. Duestra los valores de 

desplaza.a.lento qui=lco (en ppia) del ácido qulnlco en RMN de 
13

C y 

'H. 

Tabla 2. 2. Desplazaaientos quiaicos (ó en ppm) de RMH de 13c. y 
1H del ácido qulnlco. 

110 

1 de Carbono. 

011 

roo u 
1 

C-1 C-2 C-3 C-4 C-5 C-6 C-7 
75.26 36.90 69.66 74.78 66.00 39.85 177.32 

2a 213 H-3 
1.63 3.72 , .. '"' 

• de Protón. 

H-4 
3.10 

(ddl 

H-5 
3.59 

(tdd) (dtJ 

6" 
1.46 

(ti 

J(2a,6j>l • 2.3, JC3,4l = 1.6, J(4,5) = 9.2, J(5, ... l • 4.2, 
J(5,6j>) • 11.2, J(6",6¡J) = 13.2. 

• • •lh!JQlet•. 
d4 • dobl•t• d• dobl•t••· 
tdd • t.rlpl•t• de debl•t• de doble\-. 

dt • dobl•t• de t.rlPl•l-· 
l. t.rlpl•h. 

• • -ilt.lplele. 

611 
l. 73 

Los espectros de RKN del llgante ácido qulnlco se auestran a 

continuación. (Figuras 2.3. y 2.4. ). 
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qo,¡1111=-o se cCscrn. .Olo \;[l.I ~ om 210 :-.a ~ tr:a..~cre-c.;;l.1; ~ 

c.~ UI ~ 1i1 E::. la ~n.a d~l vld~lc rllCI r.dshn b.aod.as d<rl 

tnr.:r;a z.s J. 

Acl~ ~lnlco 

LOHGITl..D DE ON:>A CJrM> 

Flc=-a z.s. ~lr-a eleclrealc:o om d.lSQluc:len [L;)) del Ac:lcto 
'iUiDlC:O. 

1s1.o•c d...~~ - ;::-~~ =... ?é'rdtii.a d~ ?!'50 d~ 1.c.o;s 1:-~ 

atrl:Vlt.I~ a la d~s!"l.1~-.atu:l~ d~l a.:ld<l qo..ilnleo y ;a h !o~elén 



corresponde a la desco11poslci6n tér.11lca de la auestra. El 

termograsa se presenta a continuación (Figura 2.6.). 

PESO X 

. .. 
Figura 2.6. Ter.oara-a del Acido qulnlco. 

El resultado del anállsis elemental (encontrado/calculado) 

para el llgante ácido qulnlco se muestra a continuación: 

XC= 4~.33 

XC = 43. 75 

%H = 6.15 

""= 6.29 

XO = 49.52 

"° = 49. 95 

A la muestra de ácido qulnlco sólo se le determinaron los 

porcentajes de carbono y de hidrógeno, y el correspondiente a 

oxigeno se calculó por dlierencla con el lOOY.. 



2.2. INTRO!JLCCI~ Y DISCUSION DE LOS COM'lESTOS DE COOROINACION 

DEL ACIDO OUINICO. 

2.2.1. INTROOUCCION. 

Los coapuestos de coordinación obtenidos con el ácido qu1nlco 

estudiaron por .dlstlntas técnicas experlaentales COJM> son: 

espectroscopia de infrarrojo. resona.ncla aagnétlca nuclear de 13c 

y de 1H. espectroscopia eleetr6nlca en dlsolucl6n. re.flectancla 

difusa, ao11ento aagnétlco, anillsls teraogravl=étrlco y análisis 

eleaental. 

El grupo carboxllato se puede coordinar al aetal en una de 

las tres siguientes foraas(UJ: 

,o, 
H .,..C-R 
'o' 
II III 

las cuales se denominan unldentada Cil. bldentada o quelato CIIl y 

puenteada (Ill), la diferencia ti.v entre las vibraciones sl-6trlca 

y asimétrica del grupo carboxllato puede brindar lnforaacl6n 

acerca de coao se encuentra unido el ata.o aetállco al 1rupo 

carboxllo. Dependiendo del valor de 6¡.i se pueden proponer 

dlf"erentes tipos de unión: 

51 4v > 200 ca-1 eoordlnac16n unldentada. 

51 100 < 6v < 200 c•-t coordlnac16n coeo puente. 

Sl 611 < 100 unión bldentada o quelato. 

La espectroscopia electr6nlca, tanto en dlsoluc16n coltO en 

.. 



e-stado s.6Udo {refl~tanc!a difusa), de los co=puestos de 

coord1n.3.cl6c pend te C:eten:ln..ir las trL"lSlclo;,es d-d de los iones 

aetá!lC1::!:s a.?•. Coz. y N1 2• y la pos:1c16n Ce estas. ::..~ la u.bla 

2.3. se 11uestra.."l las tra."'1.Sic.!.o~es esperad.as en ~ geoaetria 

octaéo:rlca para los 1one-s z:etti.Hcos ~clor.a.c!os. 

Tabla 2. 3. Transiciones Eleclr6nicas de compuestos oclaédrlcos de 
CU~ Co2<> y Ni 2• t:z7l. 

Ion 

eu>+ 

vl = "Tzg (F) +- "T1g (F) 

v2= "Azg (F) ..... "T1g (F) 

v
3
= "T

1
g (P) t- "-r

1
g (F) 

v1= 3J"¡& (F) t- 3A2g (F) 

"/= 3¡1g (F) ~ 3A2g (F) 

113= 3i
1
g CPJ i-

3
Azg (F) 

Regi6c del Espect.ro. 

11000-16000 en -1. 

11 OCXl-6000 C!I& -l • 

16000-130(X) e: -l -

22000-17000 cm-: . 

7000-13000 ca-1 _ 

11000-20000 ca -i _ 

19000-27000 CJl -l . 

El lnten-alo de estudio de la espectroscopia en solucl6n f°ue de 

190-820 rua utilizando en todos los casos coao disolvente agua. 

para la técnica en estado sólido o reflectanela dliusa los 

~tros se obtuvieron en el intervalo de 350-SOO na. 

La deteralnac16n de los valores de 90ale'nto aagnCtleo de los 

eoepuestos de coordlna.clón da lnioraaclón acerca del estado de 

cx!.Qeló.."l y la geo:etr!a c!el lon .eUllco. En la tabla 2. 4. 

auestran los intervalos en que pueden encontrarse los -=>eentos 

~tlcos pricticos de los coapuestos de coordlnacl6n, 

relacionados con el estado de oxldaclón y el núaero de electrones 

desapareados. 



Tabla Z.'4. Valores del ~nto nagnélico para los iones CU~• 
!u2·. eo2· tz.s• 

Ion µ(teorico) µ(practico) a de electrones 

eu"' l. 73 l. 70-2.2 
N12'<' 2.$3 2.S0-3.S 2 

N12'"' 0.00 0.00 o 
Co ... 3.SS 4..3-5.2 alto spln 

eo"' l.S spln bajo 

El estudio con resonancia ~tlca nuclear de 13c y de 1H de 

los conpuestos de coordlnac16n dla.aa.gnétlcos solubles per.ltl6 

obtener los valores de desplaza.JI.lento c¡ulldeo de los 

subst1tuyentes del ácido qulnlco que se aodlflcaban al coordinarse 

con los iones aetállcos. Con estos datos taahlén fue posible saber 

sl se conserva o nodlf1ca la conforaa.clón original del l lgante en 

los co2puestos Ce coordinacl6n. 

2.2.2. CXM'l.ESTOS DE COCROINACI~ DEL ACIDO OIJINICO. 

M:l"OOO GEIERAL OC SlNTtSIS. 

Para la slntesls de los coa.puestos de coordinación del ácido 

qulnico al inicio de este trabajo probaron diferentes 

eondiclones de reacción para obtener las condiciones ideales: 

disolvente. tiespo de reacción. adlcl6n de algu.'la base, relación 

estequlOllétrlca. Por lo que e•plearon dif"erentes disolventes 

CODO 9Cdlos de reacción, encontrandose que los disolventes 

adecuados para efectuar la reacción eran el alcohol et111co y el 

agua, de estos dos se escogió el etanol por ser un excelente 

disolvente tanto del llgante ácido quinico. coao de las dlstlntas 



sa!~ -.e:...a.Hcas ~Jt?le3.~. El ~-.a 1~-~ t~!.ec •:HS"'-~lve al 

14-uite y ~ lis SJ.les Jbe't1:!~1s. no ~ ~:-~1~ ;:.:-:- .;;-.. "e los tl~s 

de í~nr..:ic.!:::-0. Q.e l:s F~-~t~ e:i e-s!.1:?' C!~h~~te se,:,. r--.f g~~s 

~tc-s e= i:-1:-:--...::c y ::.!t:-atc C'4~icos. 

L1 ad.!c:!.:O. ~ i.=:.i ~~ (S3CE}. pa...-a f1c:llltar la foraac:l.:-0 de 

les ~tes d.-e coa~t=a:!Co :::o s!g:l.!!"kO \.'.0.3. aie-.. \:ora ;:ara la 

s!.:.t~h. ya '.:!!' a~ ';!t!.U=-a:- cc.:c c!!sch-e.::.te 36..:a !1 fcnsaclé-c de! 

~te e:a JK.")" le:::.ta.. E::l e! caso C-e t.:.t!l!u:- et.u:iol ce:.;) 

d.lso!V"eQte. al ~C.1:-sie Sa.CE se fo~a. ':.!C. ~rec:lplta<!o gelatlnoso 

atritu!OO 1 13. !o~d~ =~ b s.3.1 5&!1~ C.el ic:icio q-...1.ittlco. 

sleo.:!Q ~ sól!éo -.-1~ ;.:ie sólo ~na.ltlo AC.a.r \:l. espectro de 

i:t!":-a...""TOjo •• U 1.:S3: las sales :aiet.tllc::as se foí'S1ba.n ec ocas!~ 

~lpltados ~l:!.tlccs::-s ;;r.trltc.:lCos .a la. fc:-aa:léa. Ce los 

b.!~l:X-s ~tilkos, pcr- t.3.l a:rth-o se ~1dl6 lle-.-ar a cato las 

slntes!s sl:c ~lr- nl~-w.~ toa.se. 

La.s reacclcces s:ie e.fectta..-00 varludo la rebelón 

est~;iaétrl~ !!a-a.e.te : aeta.:. ea p.ropo:-clcaes 1:1. l:Z y 2:1 



te.'l!.endo s.61-o en el e-as::> Ce la rea.cc10o. (con O...'<Ch) productos 

dlfere::i.tes. ?3.n. el :-esto de les p:-od::.!::tos sl~re se oOtle!}e el 

alsao ~-....<>esto 

ellf)lea.:ia. 

5e et-sen·o e:;._~ el icldo ".;inko fon:a dos tip;:i;s de ~puestos 

de coord.!.r.a.C'!é:::.. )" esto parece te~r relacié-n c:o:::i la. r-..atur:s!e:ra de 

h. sal aet.a.l!.ca e:r:o!ead.3.. los eoa,."'l.-.estos del tipo (M(qulnbl ·n..t;.3) 

o?::t!e.oen a ;:a:-t1:- c!.e los a::-etatos aetAlleos. excepto para el 

ca.so o::!:el C'Cllp-:.:.esto de ccl:alto Co(quin)2 obtenldo a p;u-tlr del 

nlt:-a.to ~til!c-o. Los C'Cllr.-estos M{qu1n)C!(H;.-O) ·r-tt3J se obtuvieron 

~ les clc:""".u-cs c.~ nli:r.:el. cobre y cobalto; e.."'l. el caso de los 

prod:t.."Ctos M!c;-.J.1:11 {E.áJ}A....-..0•2..tO'.) (dco:::!:e M = cu. Col estos se 

obh .. ...-!erc.c. a partir de les a::etates ccrrespo!'dlentes. el prod:i .. -cto 

CU(q-..:lnHF~)SO:J·2..=b'.J c!.e la reacción con el nitrato de eobre. 

El netod.o se~e:-al c!.e sintesls utiliza.do fue el slgulente: 

pesa..."'l ca.n.tld.ades 0.5 :nlllaolares del l1ga...1te y d.e la sal aetál1ca. 

se dlsi..-.elven p:r separado en 40 al Ce eta..."101 callente. las 

dlsolucloncs se :ne::::cla.."l y se pe.nen en reflujo por dos horas. Se 

deja reposar y depend1e.00o de la sal aetállca e.apleads el producto 

prec:lplta lr..:edlata=ente y se flltra o la 9t!%cla se deja reposar 

¡:cr '--U-los dias b.3.sta h. íontac!Cn del coapue-sto. Todos los 

C'Oilp\!eStos se la .. 'arCn. secaron y a contim.:ación se pesaron. 

El pr~;;.cto s.e flltra; se la:•ra c-on eta.;:.ol catlente. se ~a y 

... pesa. 

El IZl!t.odo general de slntesls se puede escribir c:oaoo: 

"'"'-
-------...,.,..,,,.. 



ver- en 11 'tabla. 2..5 .. 

Ta.!:tl:a 2. S. A!l..\.lis!s demecta.l de \es ~to.s ~e co.:ordina..=iCn 
del .ic:ldc qu!:üC"O. 

ec..,......s:~ ~ler A:.illsls Elenenta.l :;. 
~"'C.Qtrade/C.alculado 

e l! s 

ll[quin)(!L--O)X·cl!..--0 

C.o{~JClCF~h == Zf>.6-.:. 4.52 
claro 25. u. .;..-re 

C.O('t..:.lc.l tA...-Ol CE::Ch :o:ado 29.9Z 5.22 
cla...""O 2$.35 5.2S 

Ki(.¡;¡t:.inlCl(~""'}3 ••e~e- 24.76 5.CS 
e la.ro z.:..n 5_c;.¡ 

Cu(i;;t:.inJC!(~}2 a..-ul 27 .é-l 4.37 
clan> 25.77 4.63 

O: (qttl:>)Cl[Ea:>lz ver<!e 21.2.:. .;.12 
claro 25.77 4.63 

CU(qul:l}M:b(F~)3 a..-ul 2.:.03 3.69 4.52 
cla.n:i 22.67 3.77 4.6.'.? 

CU{qui:i.) CA....-0) CH2Cb v-en::!e 29.25 4.S.:. 
t.t.:rc;".:esa 29.38 s • .:.s 

ll(quinlz 

Co(quloJz mc-:-ad.o JS.12 5.35 
claro JS.10 S.02 

Zn{'t.:lnb blar.ce '3'7.19 S.2S 
37.55 4.95 

Cd[quinlz blanco 33.7-t 4.5S 
33.98 4.45 

EgC't.:.lnJzCE:Oh ........ 2-l.37 4.63 
25.67 4.61 

Les ce«p..>cestcs é-e c-.:on::!!D.3.dCn cbtenlécs a. partir del ácléo 



Dentro Ce los ~"estos de este tlpo se obtU'o·leron los 

s!.gulentes siete cc:.,..-.uestos: 

OJ{quln) (H3J}Cl ·820 azul. 
C.U(c¡uln) (R:O)Cl ·F.3l 'ltertle. 
Co(quln) (!L.--.O)Cl ·P.>O. 
NI (qulnHP.>O)Cl ·ZH>O. 
C:U(qulnl (HaJ!Ac:O•ZH>O. 
OJ{qulnl (H20}~·2H20. 
Co (quin) (H¡() )AC'O· 2.P.20. 

Este producto se alsl6 de la rcacc16n entre el ácido quinlco y 

el cloruro cuprlco. obtenlenid.ose dos productos cristalinos de 

dlf""er~te color. en la reacc:lón con proporcl6n 1: 1 se obtiene un 

producto azul- y en la de proporcl6n 1: 2 un prcxiueto verde. para 

a.Jlb:::)s co:puestos se tiene la als:a. f6nr.ula •lnb.a. la prese.ncla de 

los cristales a::"Jles y ..-erdes taahlén se llegó a obtener coc.o 

.9e::cla en reaeelones con proporcl6n 1:1. 

El análisis de los espectros de infrarrojo (Figura 2.7.a) de 

los con.puestos de eoonilnacl6n (azul y veniel •Uestra 

despla2a.11.lento y ensanchanlento de las señales que se han asignado 

a las vibraciones rle estiranlento v(Oñ) de un alcohol p:-la.arlo que 

aparecen en el ccttpuesto azul en 3520 ca-1 y 3360 ca-1: para el 

eoa:;x.t.Csto ..-erde CCJtO bandas anchas en 3520 ca-1 y 3340 ca-1• El 

grup:> de seli.ales en la reglón entre 2SOO y 2500 ca.-1 asignadas en 

el llgante a la vlbrac!.6n v(OH) de un ácido carboxlllco 

Cesa.paree-en a.:bos ccn~estos. indicando la desprotonac16n del 

grupo carboxl lo. La banda asignada a la vibración asl&étrlca del 



C3.rbox1lo vas(C=O} se desplaza en el coapuesto azul de 1680 c:.-1 a 

1615 CD-1 presentandose segunda banda 1570 -· e• 
correspo001ente a la vlbraclón simétrica a.-.(aXf) del carboxllato. 

para el co:ipuesto verde la banda asignada a la vlbrac16n i•as(C=OJ 

se desplaza a 162.S ~ -l observandose coz:t0 W'la banda ancha 

C'Ollp.uestaque per=lte asignar la vlbraci6n sl:.étrlca v.(COJ-) 

del carboxilato, para el con.puesto azul la dlferencla tiv entre 

estas bandas igual a 45 cu-1, que sugiere una unl6n de Upo 

quelato del carboxllo. para el coi:r.puesto verde 

calcular ~v. sln ellbargo se encuentra dentro de 

se puede 

intervalo 

slallar al del eo::puesto azul. La banda asignada a la vibración 

del esqueleto del anillo de clclohexano (870 ai-
1) se desplaza 20 

cn-1 en los eo;:puestos apareciendo en 890 ca-1, las bandas 

asignadas a las vibraciones v(-cH.2-) s!Détr~ca y asb·étrlca de los 

grupos netlleños del anillo no se modifican en asbos coapuestos de 

coordlnac!ón, lo que indica que la coordlnaclón con el •etal 

af"ecta signiflcatlva.aente la confon:aac16n del anillo de 

clclohexano. El espectro de infrarrojo lejano (f"lgura 2. 7. b) 

peralte asignar las vibraciones de estrechalliento de la un.Ión 

aetal-halogeno, para el co1:1.puesto -a:;:ul la banda vCCU-Cl) aparece 

en 316 ca-1, para el producto verde la 11ls:a. banda aparece en 331 

c•-1, a:s:bos son valores cercanos a valores observados para la 

vlbraci6n v(Cu-Cl) de tlpó téralnal C2óJ, la banda asignada a la 

vlbraclón de estrecha.rilento v(Cu-0H2} de una aolécula de agua de 

coordlnacl6n aparece en 430 ca-1 ambos compuestos, la banda 

asignada a la v~brac16n vCM-OH) aparece en 504. ca-1 para el 

coZ!.puesto azul y en 500 ca·1 para su analogo verde. (tabla 2.6.). 

Los espectros del co;,puesto verde están en general cenos deflnldos 



Tabla 2.6. &.."ld..a.5 sel~Jona.da.s en (c::2 -t J de Espeet.roscop1a 
11lfl"'at"r0.ja de los ~estos de coordinaci6n del áeJdo quirtlco. 

1.SlS"".aclo::.es. 
l'•a.(CCO-) ¡•a.[0:::0-) v{H-X) v{H-0.i.:'2) V(M-00) 

Acldo qulnlco. 16SO 
CU(qulnl Cli.zO}Cl ·F.ZOc 1615 1570 316 •30 504 
CU(qulnl CH20)Cl ·!izO" 1645 331 •30 500 
Nlfquln) CH20)Cl ·2.."izO 1620 1595 229 362 •32 
C<>(qulnl {li2Q)CI •H.0 1630 1600 2$6 3óó 
CU C quin l Cli20 )N:l3' 2.'i>O 1615 ISSO 1360ª •06 
CU(quln) CH20)A~·2..H.z0 1550 13SO .,;45 517 
Co(qu.lnJ (H2'())Ac0·2H ..... -O 1560 HlO 
Co(quínl2 1520 HlS 366 
ZnCquln)2 1630 1410 
Cd.(qulnJz léOO 1410 
Ji&(quin)2 • ~!.!20 ?SSO 1'00 

a = banda asociada a la vlbrac16n e.aracterlstlca del gn:po NO:J- en 
fonaa lónlc.a. 

b = la fcr.:a Ce las bandas penilte proponer la sobreposlclón de 
las bandas ccrrespcndlentes al contralon acetato. 

e == prcdt."Cto a:::ul. 
d = producto verde. 
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El a:úllsls te~g,:-3 .. ·i~tri~ (Flg-~a 2.S.) :=e !c>s ~-.-.:~stc-s 

~tra pa...-a e! c-o:::~t.;:i ~.:.l \!:..'!. p:-JM:-a ;:.e:-:1¿1 Ce peso e!l el 

lnten.-alo !00-122.:;-C c-c:--:--esp.:o5.!e-!lte a ~ :clk-.!la C:-e- ~""\3 Ce 

el ~~to a:.!111!.-o se lr.3....":tie~ esta!:ile. c~s?--.es se o=-s.e:--.-a t:.."U 

se,i".::CJ. :;:it-:-Cich ée ~ a la te:..,..~ratura Ce 1SS.5°C ~.:ie 

corr~e ;i la ~~!Ca Ce t.=:.3. :iolk"...:!a Ce ~-,.:a coo:-::ilC3da al 

cob:-e. ~la.:a.::e.::te Ce~s c:!e ;::!!c-b.3 ,F'é!"d!da s.e c~rva. la 

te~ ~tra l:la pér::HQ de pe-so Ce S . .QX e:itre las 

t~:-att:...-as de 1a"-1s1ºc <;>---e c:-o!"'resp.:-o:!:e a ~ solecuta Ce a.gt!a 

c!e cristal!.z:J~!é-n. la te~""'eratt:...-a. ele'o'a~ a la q"-'e se cb:ser.<t la 

hld.róge.:lO. d.~s d.e esta se ct:se-n.-a c.-..a. se~~ pt?rdlda d.e peso 

c!e 16ASX q-.:.~ ccrre-~X.e a c::i itC'IZIO c:!e cloro y cna !ZOle.cula de 

~""\:a c:!e coord.lt:.aclC~. c:-on la cons!guleo.te Ces~lc!.Cn del 

~to (ta.!:>la 2.7. J. 
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Tabla 2. 7. Anilisis ten:.ograviDéU-ico de los compuestos de 
coordinación del ácido qulnico. 

Compuesto. X Pérdida en peso. Tecs.peratura ºc. 
Pa.ra: téorlc:a practica. 

Acldo c¡uin1co 1H20 9.3 7.8 151-208-desc. 
CU(c¡uln) CHzO}Cl ·HzO 1H20 5.6 6.0 100-122 
azul lHzO 5.6 7.5 188. 5-desc. 
CU(quln) (H20)Cl ·HzO 1H20 5.6 5.2 68-151 
verde IH20/CI 16.• 16.4 151-196-desc. 
HlCquln) (H2Q)Cl·ZH.20 2H20 10.6 10.s 102-172 

1H20 5.3 6.3 172-214-desc. 
Co(quln) (H2Q)Cl ·HzO 1H20 5.3 6.3 75-125 

1!120 5.3 9.1 205-303-dese. 
CU(quln) (H20)t.'03 •2H20 2H20 9.7 9.7 36-86-desc. 
CuCqulnl CH20)Ac0·2lka 2Hz0 9.7 11.6 97-129-

221-dese. 
Co(qulnh 243-desc. 
2n(quln)2 230-dese. 
Cd(qulnh 230-dese. 
Hg(qulnl2·4H20 4H20 10.9 24.4 97-179-desc. 

El espectro electr6nlco en dlsoluclón de los dos coapuestos 

ZIUestra que tanto .el co:i:puesto azul coco el verde {Figura 2.9.) 

presentan una banda en 768 r..n. dichas bandas se asignan a la 

transición 'r2g ~ 2E2g del ion CUCII>. la sl11llitud de los 

espectros en d1solucl6n de los compuestos azul y verde no peralte 

la discusión sobre la diferencia de color de los dos co;:.puestos ya 

que a:bos espectros son Iguales. la sustitución del cloruro 

coordinado por una i:olécula de disolvente coaprobada por la 

preclp1taci6n con ni trato de plata, favorece aablentes oxigenados 

si.11.llares en ios dos co=.pleJos, lo que provoca que la banda no se 

aocllflque grande:ente apareciendo en la •is:ia poslción para ubos 

COllpue:stos coaprobando el hecho de que en solución aabas especies 

son iguales. El espectro electrónico en estado sólido del 

coapuesto azul (Figura 2.10.) .nuestra una banda en 780 na 

caracterlstlca de una geo=.etr1a octaédrica con dlstorsl6n 

.. 



:l.3U"J 
C.UC~in>CH20>CI azu.l 

e 
~ j 

1 0.135:7'9 

C.0.771 

-.tH03C 

""' ""' 700 .,, 

LONGITU> DE OOl)A OM> 
Q.50000 

.. ....,., 

1 
o.2IOOO 

... ,..,. 
"-"""" 

__,., 
""' ... - """ 

.,, 
LONGITll> DE a€IA OM> 

r~ 2.9. ~ _. itbolucJ.611. (lbO) .. 1• ~tM azvI 
7 TWU ik reir-.ia o.c~HlbO>cl-a:io. 



: -¡ _ . 
·T-

Figura 2. to. Es~lro elect.r6nlco en estado s6lido del compuesto 
azul de fól"'mlla Cu(quinlCH:20JCl ·H20. 

El producto crlstallno verde obtenido en una reacción con 

relación estequlo~t.rlc.a 1 :2 ( ligante/JD.etal). pudo ser estudiado 

por dlfracclón de rayos-X. detendnandose la estructura 4e1 

coapuesto de coordlnac16n. El anUlsls de los datos de dlfracclón 

de Rayos-X penal te observar que el cobre tlene una geoaetrla 

octaédrica distorsionada, encuentra coordinado a un áta.o de 

cloro. una .colécula de agua, a los oxigenes de los grupos 

carboxllo C:OO- y OH que se encuentran sobre el átoao de carbono 

C(l >. y a dos grupos hldróxllo 0(3) y 0(4) de otra nolécula de 

á.cldo qulnlco. (figura 2.11 a, b, c.). Las distancias de enlace 

CU-O' (4) y CU-O(H20). (Tabla 2.8.) auestran que amibos álo90s se 

.. 



en....~ntra.n en. las pcsiclcmes a.'l:lales. El áto~ 11teUHco 

encuentra fue:ra del plano principal (0.023 Al fot"ll.3.do por los 

ei.:atro átomos O{l). O' (3), O' (4.). Q{H20), en direec16n contraria 

al i.tc!t'O de clero. En ger.eral les valores de las distancias de 

enlace del anillo del ácido q>.llnlco son sayores en el coapuesto de 

C"Oerdinacl6n {Tabla 2.S.) que en el llgante s6lo. Un hecho 

l1tp:1rtante es ~~ en el grupo carboxllo las dlsta.ncla.s de enlace 

de los a.toJ:ios C(7)-0(7) }. C(7)-0{S) U.266(4) y 1.226(6) A 

respect l va .. -ente). &uy sl:llares el coa.puesto de 

coordin.acl6n, este hecho se ve reflejado en el espectro de 

infrarrojo en dende se observa en valor Ce Av auy pequeño entre 

la.s vibraciones Vas y v. del grupo carboxilato, cp.:e origlnahtente 

podria haberse Interpretado coao un enlace de tipo quelato del 

carboxllo; sin ec.bargo la sh:tllltud de las dos distancias de 

enlace C-0 del carboxllato se debe a. la fonaaci6n de en puente de 

hidrógeno entre átODCs de oxigeno 0( 1 )- • ·0(8) (3. 146 AJ de dos 

distintas cadenas lo Cf.le provoca que las distancias en el 

carboxilato sea.."l ta.o slailares. La conforsac16n de silla periecta 

para el llgante ácido cr..1lnico, se aantlene en el c:oapuesto de 

coord1naci6n y la unión del cobre con atoaos de oxigeno de dos 

distintas AOléculas de ácido quinlco genera cadenas polleéricas. 

en la =a.lla crlstallna. resalta el hecho de que dC'S cadenas 

polh:ericas se unen paralelaiiente a tráves de un puente de 

hidrógeno con una 1:0lE-eula de agua de crlstallzaci6n. Los datos 

coapletos de la estn1ctura cristalina se nuestran en el apéndice. 

La estructura crlstallna se auestra a continuación: 

.. 
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Ti~.a 2.11 a) Estructura c:risla.llna. polu.iérica del cocpuesto 
verde CU(qu1n)(H...-O)Cl·H20. b) aa?:tienle alrededor del cebe-e. e) 

Kalla crlsl&l~ c!el eoispuesto 0:.i(qu1n)(H¡O)Cl·H20. 



T~la 2.S. Dist~fa.s de enla=-e en (.\.) y ;c,g-..ilcs a:i tºl 
de la es;íer"'a de coord.1.na:16o d-el !ca. meU.llco en el coir¡:.uesto 
T'ft"'de CU(¡¡uin){Ei...--.O)Cl ·R.."'O. 

C"....:-O(!J 
C---0\7) 
D..-.0{!:?-.-,J) 
a..-c· {3) 
~--0· (<) 
C\:.-Cl 

Cl-O..'"'-Ot7l 
0'(4)-CU-O(E..-.Ol 
Cl~--0º(31 

0(1)-0..-0' (<) 

c1~t...-ocE201 
0(7)-0...--0" (U 
0(7)-0...-0(H:Qj 
o· (31-0...--0!~J 

173.7 
2s~.s 

99.~ 
96.~ 
94.59 
Si.60 
S..:.10 
S6.:?0 

2.c.zs 
l.92:3 

2.~ 
2.«1 
2.257 

0{1}-...."'\.-()"{J) 
Cl-C----0(1) 
Cl-0..-0' C<) 
0(1)-0...--0(Elü) 
o ni -cu-o e u 
0(7)-C..---0' (3) 
o· c<i-a..---0· t3l 

164.9 
94.U. 
95.67 
100.2 
so.10 
57.00 
74.SO 

Tabla 2. 9. ~tria. ~lecuia.- del a.nillo de ácido quinico en el ::t:a. d~~~lnaciC:n Cu(qW.n)(H..""O}Cl·E..--.0. Distanc:la.s en (AJ y 

CC1J-CC2J 
CUJ-C(6) 
C(l )-C(7) 
C(2)-C(3) 
C(3)-CC<l 
C(-4.)-C{5) 
C!Sl-CC6l 

C!2l-Cll)-C(6) 
C(2J-CC1l-CC7J 
C!2)-C(ll-OC1l 
C(6J-CC!J-CC7J 
C(5J-CC:J-OC:J 
CC7)-C( ! )-O(!) 
Clll-C(2)-C(3) 
C(2)-C(3J-Cl<l 
C(2)-C(3)-0(3l 
CCU-CC3l-OC3J 

l.S-t.3(5) CC1l--Olll 
1.5!9(5} CC3HJC3J 
1. 552(5) CC4l-OC<l 
l. 519(5} CC5l-OCSJ 
1.511(-4.} Cl7)-0(7) 
l. 53::1(51 C(7}-0(S) 
l.SZS(S) 

111.9(3) C(3J-CC<J-C(5) 
107.5{3) CC3l-CC•l-OC4l 
lCS.S{J) C(S)-C{.f.)-0(4) 
lCS.3(3} C{U-CCSJ-C(6) 
112..&{3) CC<J-CC5l-OCSJ 
106.6{3) C(6J-C(SJ-0(5) 
!.12.3(3) CCSJ-CC6J-CCIJ 
109.3(3) C( 1 )-C[7~-0(7} 
109.6(3) C( l )-C(7)-Q(S} 
107.7(3) 0(7J-C(7J-O(SJ 

C(6J-C( 1 J-C(ZJ-C(Jl 
C( lJ-C(Z}-C(.:3)-C(-l} 
C(2 l-C!JJ-C(<J-C(5) 
C(3J-C(•J-C(SJ-C(6) 
C(()-C(SJ-C(óJ-C( ll 
C(SJ-C{6)-C( 1 J-C{2) 

-51.0(.3) 
56.6(3) 

-<;1.5(3) 
60.3(3) 

-5-1.3(3) 
(9.S(3J 

1.442(5) 
L<<JC•J 
t..iz:JC•l 
1.<35(5) 
1.26614) 
1.225(6) 

110.5(3) 
1CS.2{J) 
112. l(J} 
109.6(3) 
107.0(3) 
110.4(3) 
112.S(3) 
1!5.6(3) 
119.1(<) 
12<.3(3) 



El an.!l!sls de los datos espeetrosc0p1c:-os u~estra c;i,.?e los 

~tos azi;l ., ... ~r.:!.e con f°O!""D.t.:.la CU(quln)(H¡())Cl•P..aJ se unen al 

ácido c;>.Jinico de s.a...~ra sb.ilar. a través c!e los gn.!pOs {0:0-) y 

(CéU. eon u..-.a laC>lk..il:a de ~""'\!a coordinada y 1.:..-i átcix> de cloro. la 

sb.1Utud de los espectros electr6.nleos en d.lsoluc16n peralte 

proponer G.'l..."e e:i.. soh:clón 3.1bos cc.ipt.-estos son el ztls::io. para 

expl!car la d.lfere.=¡ch. en color se propone que el 1s6Aero azul 

sólo difiera del verde por ser el 1s6Dero estructural tr-ans 

(cloruro cc=i respecto de la ~léeula de ~~ coorc!lnada). 

De las rea=c!c:.es entre los cloruros de niqi..:el ( II) y cobalto 

Ull c-on el á.cld.:i <;""Jinlco se cbtt..-deron un polvo .. ·erde claro y U."l 

polvo ros.a claro r_espectlva...-ente. Los coa.puestos se earaeterlzaron 

coo las ul531as té-c..-licas GUe los co:puestos ar.Alogos de cobre. CIR. 

terDOgravlnetrla, esp.ec:tro electrén1co, reflectancla difusa). 

El espectro de Infrarrojo de los dos COD.PUestos resultó ser 

ll'-'Y sl:c.lla:- al espectro del co.npcesto an:l CU(quln) (H20JC1 ·H20. 

por lo que se dec!.dl6 ar.al!.zarlos shtultánea.J::ente. para el 

COll:pcesto de nlq-.::el las t:.a.rr..as asociadas a las ... lbraclones 

aslJ:étrlca y sh:t.etrlca del carboxllato aparecen en 1620 y 1595 

cz.-1 res-~th•a.Jt.?nte, en e-1 análogo de cobalto dichas bandas se 

observan en 1630 y 15CO o-1 respectl ... a..:ente. la dlferiencla (6ll') 

entre estas ba:x!.as corresponcle a 25 c:a -l para el co-.:Fuesto de 

nlqcel )' 30 c:r-1 para el coazpcesto de cobalto. al igual que para 

el cc::apuesto análogo de cobre en el cual esta dlferencla se 

encuentra en el intervalo para una unión del carboxllato en foraa 

•• 



bldentada y se explica en téns1r.os de la sh:1ll!ud de distancias 

de en.la~ entre los ito=s de oxige:io C.el carboxilato CebiCo a la 

partlclpaelóo. del atcz::!O Ce oxigene en la feor-:Qc16n Ce pcentes d.e 

hldrOge.no. En les d~s c:c:~-es:.cs !.as ba..."'id3.s e:::i. la ~glC:i de ~ 

ar.-1 
debidas a la ···it::-ad6n del bn!?-' v(O-H) prlaa.r!o y el gn..,..--o 

de se!4.3.les e=.tre 2SOO y 25....'X:l oi-1~.:e se rehc1c:-.an con las 

vlbraclcnes v{O:O-B) dejan C.e observarse al desprotcnarse el 

iieldc. lo ¡;i.:"C" indica la ;:-.a.rtlclP.J.cl6n C.e estos grupos en la 

coordl~cló:i ccn el len :e:.ál lc:o. La reglón donde apare-...""en las 

vibraciones del e~'Ueleto e.el acldo q-..:inloo es slnUa.r a la del 

~"esto de eobr"e ~:i u?:os cconpuestos. El análisis del espectro 

de lnf°rarrojc leji.-::i ~e les c-c:::<"i..:estos Ce ccvrdlr.aclén para el 

caso Cel c:o:ipcestc c!:e niquel :n .. -estra cr..a banda nuy Intensa en 229 

ca-1 aslg:-.ada a la ... -1braclCn v(N!-Cll. otra banda en Jó2 ca-1 

debida a la v!brae!Cn v{Nl-C:C) de t.:na :olécula de ~-ua coordinada 

y la vlbraclCn v{Nl--OH) se aslgn.J. en .;.32 CSE-1• para el eo;npuesto 

de coba! to se aslgr:.a la vlbrac16n v(Co-Cl} es una. banda Intensa en 

256 c:L-
1 y la .... itrac!Cn v(Co-QH) la cual se aslgr.a en .Je6 a.-1 • 

estas t:a.."ldas se as!grurcn por analogl.a con valo:-es reportados en 

la 11 ten.tura Cz-9.X!l. A:zbos espectros se presentan a c:ontlnuaclón: 

(Flg1.!I"a Z.13.). 
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Figuras 2.12 a). b) Espect.ros de IR de los compuestos 
Mi(quin}(H20)Cl·2H20 y Co(qu1n)(H20)Cl·R..~. 
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TDftRAlUl& ºe 

Fi&a"a 2.14. b) Tel"'a:l¡ras:l del coapue-slo Co(qulnHH..-.O}Cl•H.."O. 

El e-spec:.ro electrcnlco de reflecta..-:.cla. dlfusa de los 

~stos ¿e cOQrdlr.J.clC:n lFlgura 2.15.a,bJ es carac:tel'"istleo Ce 

\!na cocrdlnad6n cctaedrlc:a Cel len :atUl.:-o en a:i~s cc:::i.;:ii.:estes. 

en el espectro del ec.c..-<.:esto de nlqcel se c~serva.."I des bandas, la 

prlaen. en JSS r.;a debida a la tra.."'tslcl~n v
3 

,. 3T
1
g (?l ~ 3A

2
g (F}. 

lit se¡ur.:i..J. ta:'lda en 675 tui Gue debida a h. tra.nslclón v
2 

= 3T
1
g 

(F) t-
3A2s (F). ?3.ra el ce.:pt...~stc de cob.llto se obsen·a U:U Unlca 

~.:~a en SZS r..:z la c~l es aslg.:-..3.da a la tn .. "'l.slclon v
3 

= 'r
1

g [PJ 

t- L¡
1
g {f'J. La fo:--:.i. de las t:a."lC.as e:i refleetam:la difuu nuestra 

p.ara e1 ee.~;:u<?st:- Ce c-obalto t:..a estn.:ctura oct3.edrlc:a en la que 

no se prese~ta t;..-..3 g:-a.n dlstorslCn, para el i:ocipu.esto de ni~l se 

¡::-opone u.-..i g~.r.etrh. cctaéCrlca con dlstorslén. El es?ectro 



eleetr6nico en solución de los co11pcestos de coordinaclón 

slailar al de estado s611do pues cuestra para el coitpuesto de 

nlquel dos bandas. la primera en 392 rua asignada a la trans1cl6n 

":s y la Seg'..md.a en 697 roa ql.!e se asigna a la transie16n v2• para 

el compuesto de cobalto se t lene una banda en 510 rut debida a la 

transición i.•
3

• 

El valor de cotiento nagné-t leo para el primer co»puesto es de 

3.34 H.B •• valor que se encuentra dentro del intervalo esperado de 

un ton H1Z• con dos electrones desapareados y de 5.32 M.B. para el 

CO.R.puesto de cobalto. que es un valor llgera»ente alto (0.1) para 

un Ion Co4'" octaé-drico de alto sp-ln con tres electrones no 

apareados. 

Figw-a 2.15. a) Espectro de reClectancla difusa del c09puesto 
Ni(quln)(ll20 )Cl • 21120 • 

.. 



Flgura 2.15. b) ~tro c!e refleclancia dlfusa del co=pucsto 
Co(qmn) (ll20)Cl ·H.-<J. 

E:l base a los resultados es~trosc-óplcos propone que 

a.nbos ~stos estructura octaédrica 

dlstorslona-.:!a. do::x:!e la coordln.ac!Cn con el ácldo qulnlco es 

sl11.llar a la de los cc.:¡:x.."estos a=ul y ..-erde a.."lálogos de cobre 

CU(quln) CE3'.JJCl·F.aJ. a tra-.·es de ks s\!bstltuyentes en el á.tono de 

carbcn:i C(l). con dos &n:.pos hidroxilo cie otra Aelécula de ácido 

qu:lnlco. \r'.a :nolecub: de a¡ua y el ccntralén cloruro. 



Este C-0~1...>esto se cbttrvo al :t-..acer reacclonar el ácido qulnlco 

cc:i el ac-eta!o c-.!;:rlc-o en e:.a...~l. cbtenle.ndose C'OlllO u:l preclpl tado 

gelatl~so ~'e s1 se deja reposar ~· -.-arles dias en la aezela de 

reatt16n se re.dlsueh·e y se fonr.1 t:l ccu~-esto crista!!~ '-erde 

brillante. El anállsls del espectro de infrarrojo (Figura 2.16.) 

auestra que tanto el preclpl ta.do gelatinoso coao el ~sto 

crlstallno tier..~n el •lSlDO espe:tro de infrarrojo. donde las 

ban:ias que se asignan a las vibraciones aslQétrlca y slaétrlca del 

ca.rboxllo aparecen en 1590 y 13SO cn.·1 co::o dos bandas anchas. el 

ancilo de las ban·::bs se debe a la sobrepos1cl6n de las '·lbraciones 

l"as(COJ-J y v..(0:0-) del llgante con las n.lSJUs vibra.clones 

debidas al c-arOOxllato del cc!'ltral6n acetato/ la diferencia entre 

estas dos vlb!-aclones (!.1>) es de 210 o:.-1, valor que se encuentra 

en el lnter..-alo para u:-..a c-oordlnaclón de tipo unldeotada de los 

grupos carboxllato, ea?:>e :c-e~clonar que no se observa la foraaclón 

Ce JXlentes de hld.r6ge...,o con átouos de otra cader..a y las bandas 

aparecen doOOe se esperaria.."l. En la reglón (3530-2500 CJ:l.-
1 ) l!n ~ 

se asignan las vit-ra:!Ones v(O-H) y v(co:J-H) se observa la 

presencia de u.-u. sola ba_'lda n.uy ancha, por lo que se propone que 

tanto el car-box1lo coao los grupos hldroxllo partlclpa.n en la 

coordlnacl6n con el len :tetállco. En la reglón del lejano 

lr..frarroJ;:, se obse-rva ur..a banda en 445 ca-1 que se asigna coao la 

vlbraclón de estrech.a.%11ento v(CU-OH2) de una colecula de agua de 

coordlzuc16n, en 517 C.21.-
1 se aslgna una banda debida a la 

vlbrac16n vCCu-OH) {Flgura 2.17.). 



! i 

1 ~ 
Fisura 2.16. Espectro de IR del C011pUeslo Cu(quin) CH20)A.c0•2Hz0. 
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F~ 2.17. Espectro de IR lejana dc-1 ce.puesto 

CU(qu1n)(H20)Ae0·2H..."O. 

!:"l ~llsh ter1:11e¡:ravlaietriC'O (F1aura 2.1S.) presenta t:n.:1. 

~rdlú e:i peso e!'I el lnteNil.lo de te:p.eratura ee 6S.9•-1s:i"c, c;ue: 

o:irre-spc~e a c!:s JY.>lé':uh.s C:e .ae;-~ (!e crlstal1za:I6n, d~s el 

COJl;'U'eSto ;i.enu.~ esta~le hasta 200"C, d:n.::!.e se o~n-a u:::.a. 

~ t:.."llc~ ba.."X13. e:i 775 r.a, el espectro en dlsoluclCn del ~sto 

de coordtn.acIC.n Jt•~stra h. al~ N:x!.3. en 735 CZR, las ~os b.ln;:as 

correspo.n.:!en a la tra.."'l.Sldé:n Z¡z& +- ~z& ea.raetedstlca para un 

len cu2• con t.:..'"l.a g~.11etrla octaecrlca dhtorslonada, el V&lor de 



2.0 K.5. ~l ~=t~ ~t~= est.& Ceo .&~~ = la ;:~si::\~ 

Ól!c =a ~rd1~eten e<t.-<é-d:~e.& S<:~l'"'P \:l. len oi" ccr. 1,:::1 elt"<:t.rta 

- tt6 X 

11 • "' - ... 

< i 

-

1::i - ~ 
:.:·~~ ~~ 
:.=.:..__-~::::=="""===~=----------~ 

LOHG!n.D CE OICA a.<> 

ne. 2.19. a) ü¡oectro el~tr!aico en dboluc:ltn del ~to 
CU(q-.ala) (B20)J.c:0·2!L"O. 



Fig. 2.19.·b) E~tro de reflectanc:la dlfusa del C'Ollfptl~sto 
CU.(quin) (H...-0 )AcO • 21L.""'O. 

El a.n.i.Usis de los resultados es~ctroscéplcos penal.te 

p?"Qponer la \.:IliCn del icn :etalico con el liga.nte de a.a.nen 

sial lar a la c!e los cco:p«.:e:>tos anteriores H(quln) (ti2Q)Cl •DH20 0 

COiDpleta."'ldose la hoexacocrd!nacl6n con el contralon acetato unido 

de ~ra mcnoc!entada y w::.a aolkula de agua de ccordlnaclOn. 



Al a.=..l.l!:n: el eS?e'~:ro :ie lcira.rrcj.:i la re-.g,!.óo ~ doo:!e 

il.?L~--e:::i. hs ,·1!:-:-a.::-!o::e-s vlD-31 y v{(U..~) (35.X>-2$).) ea-1) se 

a 35 c:n- 1 sln.113.!'" al ;e ks ~-..:ie-s:cs M{t;'.!l!l}(H.2Q)Cl·~'1. 

'!a.Jtt-!e.:: se c~-e=-·~ 11 ¡::-f!'Se:.;:h. c.~ ".=..3. 't;-3.:).:b ~::!:a en 1360 c:n-1 

y en !::s. ~6!e::. de: !eJi.-:a lo:: . .f:--1:-:-0 .. ~ se :le...r::e t=.1 bandl. en '406 

c:a-1 <;""~ ~ as!g;:-.a a la vl~rac!t~ i•lC"--..."Hi> C-e ~ 1t0lkula de 

2.22.) 3l'"~stn. ~ pérd.10 a part!r de 3'$.S°C y hasta SS.SºC q\.~ 

cUc:ha p:?:-é.ld.3. ~ ti-e~ t:l cc~sto estable hasta t=..a.. te-llperatura 

c!.e 197. lºC e::. dccd.e se t!.e~ la d-es~s1c16n ténilca. del 

ccarpleo ... ~. l:nplc!!.e..-rlo .,,·~r h. pérdlcia di!' la nolécula c!e agua c!e 

coon:Ur.aclCo.. 



Flg. 2.20. Espcc:lro de lR del compuesto CU(qu1n)(HzO)N03·2H20 • 
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T1~. 2.23. a.J, ~J .Espe-etros elect.r-.!:nlcas c!el ~lo 
Ol.(quinl{H.."'OJS!h· Z!L"'O. 



El espe-ctro de reflecta."leia d!!csa c:!el CC:l!lpuesto {Figc.ra 

2.23. a) ~tra ~'U bancia en 760 r..a, para !a tkn1ca en 

disolución la barxi3. aparece en 777 = (Fi~a 2. 23. b). las bandas 

sen caracteristlcas de t.:::'1a gec~tria octaedr!ca d1stors1onada en 

la que la trar..sidén es: El .. -alor del ac=ento 

aa.gn@tico de 1.93 M.S. se en~centra dentro del Intervalo 

experimental esperad.o pa•a un 1or. CU(II) con t!:l electrón no 

a.pareado. 

De acuerdo a la evidencia exp.!riaental se propor.e ql!e la 

estructura c!el cc:c;:cesto de coor-dir..ac16n sea o.:::taédrlCa 

dlstorslor.ada, ccn el l lgante coordlna~o de la al~ foraa que en 

los ce.puestos anteriores y aolécula de agua; nuy 

probableaente la sexta poslclón se encuentre ocupada en el 

enpaquetaalento c:-lstal1no por un át~ de oxigeno de una cadena 

paralela. 

Al reaccionar el ác;ldo qu1n1co con el acetato de cobalto en 

etanol se obtiene un producto sólido a:orado oscuro •chtcloso•. que 

·presentaba dlflcultades de aisla.niento y pur1flcac16n, al 

analizarlo 2t0str6 tener una fóntula alnl=a sinllar a la de un 

co::1pCesto de cobre: Co(q-.ilnHHál)Ac0·2.H20. 

El espectro de lr..frarrojo (Figura 2.24.) tler.e c."U :rala 

resolución por lo que no peraltió una buena asignación, las bandas 

debidas a las v1braclones vu(COJ-J y v.CCOO-l se presentan coao 

bandas a.ncbas centradas en 1560 c:t1 y 1410 ca-1 , la anchura de 

las bandas es debida a la sobreposlclón las vibraciones vnCCOO-) 
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y v.(0:0-) del contralon acetato. el "-alor de .av es de 150 cn-1• 

valor que se propone para una un16n de tipo DOnodentado de los 

grupos carboxllo. la banda debida a la vlbrac16n i•{O-H) 3530 c.-1 

se desplaza. a 3330 ca-1 en el compuesto, y la reglón donde 

aparecen las band.as dadas por las vibra.clones vCCX:O-H) (2800-2500 

c:a·1
) desapare.:-e COZDO lndlcio de la desprotonac16n del ileldo 

carboxlllco, en general se propone una coordlnaclón del ion 

ateUllco a los grupos OH y ro:f del llgante. 

El espectro electrónico en dlsoluc16n del coa.puesto de 

coordlnaclón :uest¡-a wa banda en 500 rua que se propone coao 

debida a la tT"anslc16n v3 

geo=elrla oetaéd¡-lca, la forz:a de la banda es lnd.lcatlva de 

geoaetrla dlsto¡-slonada. El valor del aocento magnético del 

coapuesto 5.38 H.B., es un valor alto {0.18) para el intervalo 

experimental en ~ se encuent~ un Ion Co2• de al to spln con tres 

electrones desapareados, sin ellbargo se propone que este valor sea 

alto debido a la dlstoT"s16n de la geo~tT"la octaéd.¡-lca del ion 

aetál leo eentT"al. 



Fls. 2. 24. Espectro de IR del compuesto Co(quin)(HzO)Ac0·2H20. 
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CoacluslCn. 

{carb;:::.lbt.::: e ~l;;!rodlol. eoa¡>leU .. ~oseo h. coordln.1el6n 

ocu~rlcJt. ee:i les s:.::-stlt~nt~ (CHJ <:!e los cJt.r~ C{U y C(SJ 



COl.PIXSTOS CEL TIPO 11. 

Para el de los co.:puestos 

M(qulnh:·nH;;J se obtuvieron los cuatro slgulentes: 

Zntquln12. 
Cd{quln)2. 
Hg(quln)z•4lb:l. 
Co(qulnJz. 

fóraula a1nlaa 

El cea.puesto de zinc fue aislado de dos diferentes reacciones 

a partir de acetato de zinc y de cloruro de zlnc. siendo para 

aabos casos el Dls.lllO producto: en el caso del producto de cadm.lo 

este se obtuvo a partir de aceta.to de cadillo y del nitrato de 

ca.chalo. 

Los espectro$ de infrarrojo (Figura 2.26. a, b) de a.abos 

coapuestos se presentan a contlnuac16n, en a.nbos espectros se 

observar.. las bandas correspondientes a las vibraciones v.a(COO-) y 

v.(ClXJ-) del grupo carboxllato. que aparecen en 1630 y 1410 Cll-t 

para el conpuesto de zinc, y en 1600 y 1410 ca-1 para el coapuesto 

de cadalo, los valores de t.v encuentran en el intervalo ~ra tma 

coordlnaclón conodentada del carboxllo (6v >200 Cll-
1). Las bandas 

debidas a las vibraciones. del esqueleto del clclohexano en el 

llgante (1450. 870 cc-11 no presentan ~iClcaclones 

slgnlflcatlvas en los dos CO.ill.puestos aantenlendose la conforaac16n 

original del anlllo al unirse al ion neU.llco, la reglón donde 

aparecen las vibraciones v(O-H) (3530 y 2800-2500 ca-1) se 

ensancha señalando la partlclpac16n del grupo en la coordlnacl6n 

al lon metálico. 



rt~ 2.~. ~). ~l ~!..ro-s d~ Ut (-tX0-7'00 cm*'> d~ h-s 
~-s~=-s Z:!.(v.t.ch T C.!(,-.tl::i)l. 
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c.:t.t= • ~~ te"S .;-eir;<;c•ste:S S.."n '1l.1.JL14~t1~ y scll:ble-s en 

~ I• ~ler::n q<:;:,;1c:Ha: ;.;r rcs..-r~=h a.i¡:-:.ttl;:~ ~cJe~r do!' Uc 

y tlf. cea 1-:t ":il.::res ~ .!ot1;:!~~1otnt., q..:l.•1:::-o l" en ;:pmJ • 

i 
-

= _:. ~ ___:º c.!cco"a..o4 
Fl&. 2.Z7. Esr-c-c=tr.:s de F.lW de 13C de los ~tes 

Zn(c;utnh '/ C;t[~lnh. 



hJ -------

Ft..aur-as" 2.28. Espectros de IU4N" de 1H de los compuesto.a 
ZACqu1n)2 T Cd(quln)z .. 



Tabla 2.10. Desplaz:iiM:llentos qui.a.leos (.S, ppa) de RMN 13c a 270 
IGb:. 

a de carbQno. 

eo.pueslo 2 s 6 7 

Acldo qulnlco 75.2ó 36.90 69.66 74. 78 6ó.OO 39.SS 177.32 

2n(quln)2 77.39 36.62 70. 70 74.96 66.81 4.0. 73 180.62 

Cd(quln)2 77.23 37.48 70. 76 75.36 67.17 41.13 181.43 

Tabla 2.11. Desplazutlentos quia.leos (.S. ppa.) de IUOI 1H a 270 MHz. 

a Protón. 

Coi:puesto 2a z¡¡ 3 s 6a 6/l 

.Aeldo Qulnlco 1.64 3.72 3.10 3.55 l. 73 1.46 
[al (al (~J Cdd.:!I ldddl (ddl 

2n(quln)2 1.92 4.09 3.39 3.87 2.01 1.n 
l•I (dt.J (dddl hd) (td) (ddl 

Cd(quln)2 2.12-1.so 4..15 3.52 3.99 2.12-1.so 
(al l•I ""' Ct:U (&) 

Zn, J(2a.3) = J(2¡3,3l = 3.3. J(3.4l = 2.9. J(4,Sl = 9.4. 
J(S.6a) = 4.2. J(S,6~1 = JC6'-> = 13.I 

Cd ' J(3.4) = 3.1. J(4.5) = 9.2, J(S,6a) = 4.6, J(S,6/l) = !O.O 

• • ac:ltlphte. 
s z slnqulete. 

dd • doblete de d<:b1etes. 

dt • dotlete de trlpletes. 

dt:!d • doblete de do~l•te de dobletes. 

td • lrlplete de dottte=.es. 



Observando los valores de desplaza!llento qul:dco de lle para 

el compuesto de zinc se nota que el naycr desplazanlento (aprox. 3 

pp11) eorrespcmde al áto=o de carbono eC71. en el cual se encuentra 

el átoDO de oxigeno que se encuentra directuente unido el ion 

aetállco, el otro <1to=o de carbono que se ve afectado (2 pPQ) es 

C(l), en donde esta el grupo hidroxilo (OH-1) que ta.ablén partlclpa 

en la unión con el átoao 11:.etállco. Los deaás á.to2t0s no tienen un 

desplazall.lento s1gnlflcatlvo, en el caso del eoapuesto de cadaio 

los valores de é.esplaza:lento quhilco en el espectro de lle en 

general Aás grandes que para el compuesto de zinc, 

observClndose que los valores correspondientes a los átoJtOs de 

carbono eCt), CC2J. y C{7) tienen los valores :ás altos (tablas 

2. to. y figura 2.27.) por lo que al Igual que en el conpuesto de 

zinc se propone una lnteracclón con los substltuyentes sobre el 

átoao de caibono eCl) Ccarboxllo e hldr6x11o), las seJ\ales 

correspondientes a los atonas de carbono eru. C(S), e(6) se ven 

a.íectadas en el tleapo de relajacl6n lo que Indica una 1nteracc16n 

en solución del áto=o metállco con el grupo hldroxllo en el átono 

de carbono C-5; la confon:aci6n del anillo en los compuestos de 

coordlnac16n es la i:ais=:.a que la encontrada para el ácido qulnlco 

en solución acuosa .. Las presencia de seriales Unlcas los 

espectros de ~ de lle indica que los átomos de carbono de las 

dos 11.oléculas de ácido qu-1n1co coordlnac!as al ion ~tálico 

equivalentes, resul tanda una estr\.lctura auy sl11.étr!ca. 

Para el espectro de 1H de los co::7.puestos de zinc y cadm.lo se 

tiene que en gene:-al las sef\ales presentan un desplazaalento en 

los co1:1puestos de co<Jrdlnación (cayor en el cocpuesto de cada1o 

que en el de zinc}~ en el co1:1puesto de zinc los áto=os de -



h1dr6geno sobre el Uoao de carbono C(2) son equivalentes (c. '>:;: t3 = 

1.92 pip9). y les Ucaos de hldrOgeno en el á.t090 de carbono C(6) 

no lo SQn (c. • 2.01 y fl • 1. n ppc1}. para el coapuesto de cadillo 

las seAalcsr aslgnad3s a los Atc.::ios de hldr6geno en los Atoaos de 

carbono C(2) y C(6) no se p.:eden diferenciar pues aparecen CODO un 

aul Uplete en el intervalo de 2. 12-1.SO ppa. esto es provocado por 

la exlstencla de una 1nteracc16o del ion aetállco con los áto.os 

de hldr6aeno. 

Los ten.agra.a.as de los coapuestos de zlnc y cadalo (Figuras 

2.29. a.b) auestran Wl ccuportanlento 11uy estable en un Intervalo 

aapllo de tenperatura, ya que no ha.y pérdidas de peso y sólo se 

observa la descoaposlclón tér:nlca de los coapuestos por enclaa de 

los 230°C. 

Figura 2. 29. a) Ter80graaa del compuesto Zn(quln)2. 
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Figura 2.29. b) Termagrama del eo11pueslo Cd(quln)2. 

De acuerdo al anállsls espectroscópico se propone la 

coordlnacl6n con el ion =etállco a través de los substltuyentes en 

el átono de carbono C(l). ioru.ando un quelato con el carboxllato y 

el grupo hidroxilo aantenlendo el llgante conforaael6n 

original. generando 

observa gran sl:etrla. 

estructura tetraédrlca en la que se 
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01\ 

.... :Zn,Cd 

Flaura 2.30. r.truct:u:ra propuesta de los coapuesto• Zn(quinlz y 
Cd(quln)2. 

El cocpuesto de aercur1o se obtiene coso W1 polvo color 

crea.a. al hacer reaccionar acetato de aercurlo CII) con áeldo 

quinlco en una rela::lón 1: 1. 

El espectro de lr.frarrojo presenta nenor resolución que los 

de sus analogos de zlne y cadnlo (Figura 2.31.) y sólo peralte 

aslgilar las vlbraclon-es correspondientes (vas y ,._) del grupo 

carboxllo qr.:.e aparecen en lSSO c:a:-1 y 1400 ca-1 respectlvaaente. 

al !gi.:.al que en les ~t..-estos de zinc y el cadillo el 41v USO 

at1J correspot>::!e a una unión aonoCentada del grupo earboxllo. 

Aún cuando el C1:1apuesto es diaJiagnético no íue posible 

obtener los espectros de R"!N de 13c y de 1H debido a que el 

coapuesto resul tO ser Insoluble en los d1soh·entes 11.ás conunes. 
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Figura 2.31. Espectro de IR del compuesto Hg(quin)2•4H20 .. 
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En el ar..111s1s tenogravh:1etrlco se cl:serva una pérdida de 

peso de en 24. . .\6X que se atribuye a las ct:.3.tro :iwlkulas de agca 

de crlstal1zacl6n, despui!-s de lo ccal se aprecia la c!escomposlcl6n 

térmica de la 1111.:estra (Figura 2. 32.. J. 

11 111 151 111 

Figura 2.32. Termogra.ma del compuesto Hg(quln)2·4H20. 

El co=puesto de Dercurlo Hg(quln)2·4.H20 se propone cozo 

estructura en la que el ion netállco presente una lnteracclón 

lineal con los álo¡¡¡os de oxigeno de dos grupos carboxllo. aunque 

como se ha visto en otras estructuras de mercurio una lnteracc16n 

débil de áto::¡os donadores vecinos al á.toao metálico puede 

favorecer la fornaclón de estructuras tetraédrlcas. La estructura 

aunque slallar a la de los co:rpuestos de zinc y ca.dalo. presenta 

diferencias lo que se refleja en las propiedades qui.alcas del 

cocpuesto (solubl.llda.d, punto de fusión, etc.). 

HD llEIE 
Bftlll6TECA 



Este com~stc se aisl6 a partir de la reacción del ácido 

quin.leo con n!.tr-ato de cobalto (Il), como un polvo 20.rado ch.ro. 

q"t:.11!' a.l ar.a U.za:- en la espt!'ctr-cscopia de infrarrojo (Figura 2. 33.) 

se cbser.--a t.:n ccmportaaiento diferente. ya que las bandas de las 

viC:-aclones Cel grupo carboxllo vulCOJ-) en 1620 o-1 y v.{ro.J-} 

en 1415 <::ll-l con u.1 ~v igual a 205 ei:a-
1 de una ccordinaclbn 

¡,;nldentada Cel C.J..rbcxllato. las bar.das en 3530 y 3510 c=-1 

caracterlsticas de las vibr"aciones v(~H) se ensanchan y aparecen 

co;::io una sola banda a.-:.cha, las bar.das debidas a vibraciones del 

e5"Uele!o de cklohex:ino ne se :icdlfican signlflcatlvaitente por lo 

que se propor:.e "ue no se :iodlfica la ccr.!'ormaci6n del anUlo al 

lnteraccionar con el lon :t.etállco. El espectro de infrarrojo 

lejano :uestra t:..-.a. banda en 366 c:t
1 

que se asigna. a la vibración 

de estiraniento v(_Co-CH). 

El a.'"lállsls del espectro de reflectancla difusa (figura 

2.34.) :cestra dos ba..;.das, U.."'la intensa en 535 r..n y otra débll en 

740 t'.J:I , ~bas sen caracteristlcas de ur. compcesto de Co(ll) con 

geo~etria octaédrica, la fonia de las bandas ind.lca una geometrla 

distorslona:!a, para el espectro en solución (Figura 2.35) la als=a. 

banda ªf.3.rece en 497 r~. la translclón asignada a la primera banda 

es v3 = "-rlg (?} 4"- "rlg en. la translcl6n que se asigna a la 

baOOa en 740 tui es v
2
= 4A

2
g {F) 4"-

4T
1
g (FJ, el valor del lllOzento 

magnético exper-i:nental de este co::ipuesto es de 5.22 M.S •• que 

concuerd:i con los valeres reportados para un ion Co(Il) con tres 

electrones nv apareados. 
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Figura 2.33. Espectro de IR del compuesto Co(quin)2 • 
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Figura 2.37. Estructura polimérlca propuesta para el compuesto 
Co(quln)2. 

Conclusión. 

La cocrdlnaci6n ccn el ion netáUco en este grupo se dio con 

los substltuyentes del á.toao de carbono C(l) de dos 11oléculas de 

ácido qulnlco, resul :ando una estructura tetraédrica para los 

cozr.puestos 2."'l(quln)z y Cd(quln)2, el cocpuesto H,g(quln)2•4H20 en 

el que la interacción del g:rcpo OH sobre el átoao de carbono C(l) 

dlstorslcXl la linealidad del co1:2puesto para dar una estructura 

tetraedrlca. Par~ el co;a.puesto Co(quln}2 se tiene una estructura 

octaédrica de tipo ~llctérlco en la que ade:sás de la coordlna.c!ón 

con los substl tuyentes en el ato:z:o de carbono C(l), se tiene la 

unión a tra ... ·es de los substituyentes hidroxilo 0(3) y 0(4) en los 

ato111os de carbc:io C(3) y cc.;J de una tercera DOlécula de ácido 

qulnlco. 



111. PROCEDIMIENTO EXPERIMENTAL. 

3.1. REACTIVOS. 

Las sales metálicas y disolventes utll lzados en grado 

analttlco fueron de las marcas: Baker y Herck respectivamente, y 

s6lo se purlf1c6 el disolvente (etanol) por destllacl6n sobre 

oxido de calcio secado previamente en la estufa Por 24 hrs. 

El ácido qulnlco usado fue adquirido de Aldrich, se purlflc6 

una porción por recrlstallzac16n comparandose el espectro de IR 

el de una muestra no recristalizada notandose que no existla 

ningún cambio, por lo que se utilizó sln pur1flcac16n , 

3.2. INSTRUMENT ACION. 

Los espectros de infrarrojo se obtuvieron en la región de 

4000 a 600 cm -t en un espectrómetro Perkln Elmer modelo 599-8 de 

la Dlvlslón de Estudios de Posgrado de la Facultad de Qulm.lca, 

U.N.A.H., la determinación se llevo a cabo en pastilla de bromuro 

de potasio. Para algunos compuestos se determinó la reglón de 600 

a 200 cm.-1 utlllzando ventana de yoduro de cesio y nujol en el 

alsmo equipo. 

-1 
Los espectros de infrarrojo en la reglón de 700 a 70 cm se 

obtuvieron en un espectr6metro Nlcolet FTIR modelo 740 de la 

Dlvlsl6n de Estudios de Posgrado de la Facultad de Quimlca, 

U.N.A.H., en todos los casos se utilizó polletlleno grado 

espectroscópico como soporte de las pastlllas. 

Los espectros electrónicos en estado sólido Creflectancla 



dlfusa) se cbtuvlercn en h. reglón de SOO a .350 MI en 

espectrofotómetro mar-ca Varlan Cary 17-D del Cepartallento de 

Qulmlca de la U.A.H. Iztapalapa. La preparac16n de las muestras se 

realiza moller.do esta y colocandola entre dos portaobjetos, los 

cuales se unen con clnta adhesiva de forma que entre ellos quede 

una delgada pelicula. 

Los espectros electrónicos en dlsolucl6n fueron determ.lnados 

en un espectrofotó::ietro marca Hewlett Packard S452A con arreglo de 

diodos, del Departamento de Qulm1ca Inorgánica de la Dlvlslón de 

Estudios de Posgrado c!e la Facultad de Quimica de la U.N.A.H .. En 

todos los casos el disolvente utlllzado fue agua. 

La deternlna.ción de las suscept1blldades magnéticas de los 

COillpuestos de coord!.naclón se realizó en balanza 

Johnson-H.atthey Gouy utlllzando el método de Evans para muestras 

sólldas en j'.>olvo. perteneciente al Departamento de Qulm.lca 

lnorgi\nlca de la Dlvls!.6n de Estudios de Posgrado de la Facutad de 

Qu!.m.lca de la U.H.A.H. .. 

La determ.inaclón de los anUisls elementales se llevo a cabo 

en el Departamento de Hlcroanillsls del Unlverslty College de 

Londres. Algunos de los aná.lls!.s de carbono, hldr6geno y nitrógeno 

fueron obtenidos en un aparato Perkln-Elmer 240-B del DepartaJ11ento 

de Qulm.lca Analltlca de la Dlvlsl6n de Estudios de Posgrado de la 

Facutad de Quia.lea de la U. N.A. H .. 

Los anillsls termográvimetrl.cos se realizaron en 

termoanalizador marca Oupont modelo 951 perteneciente al 

Departamento de Caracterización del Instituto de tnvestlsaclones 

en Materiales de la U.N.A.H .. 



Los espectros de Resonancia Magnétlca Nuclear tanto de 1H 

como de 13c se obtuvieron en un espectrómetro marca Jeol GSX-270 

perteneciente al Departamento de Qul1dca del Centro de 

Invest1gac16n y de Estudios Avanzados del I.P.N. El disolvente 

utlllzado f'ue para todos los casos agua deuterada, 

Los puntos de f'uslón f'ueron determinados en un intervalo de 

20-300°C en un aparato Fisher-Johsend del Departamento de Quialca 

Inorgánica de la División de Estudios de Posgrado de la Facutad de 

Qulmlca de la U.N.A.H .. 

3.3. SINTESIS DE LOS COMPUESTOS DE COOROINACJON DEL ACJDO OUINJCO. 

CIJM'l.ESTOS DE COBRE CJJJ. 

Se tienen tres distintos coapuestos de coordinación del ácido 

quinlco con cobre ( I I) y son: 

El compuesto Cu(quln) 0120)Cl·H2Cl se obtuvo en la reacción del 

ácido quinlco con cloruro de cobre. es un producto azul claro en 

la reacción de proporción 1: 1 (0.096 g de é.cldo qulnlco y 0.085 g 

de CUC12•2.H20) y un producto verde claro cuando se trabaja en 

proporción 1:2 llgante metal. {0.096 g de ácido qulnlco y 0.170 g 

de CUC12•2H20) ainbos compuestos se obtienen después de dejar 

reposar varios dlas la mezcla de reacción . Tienen la alsaa 

fórmula m.lnlma y shlllares datos de anállsls elemental 

encontrado/calculado: 



Producto azul proporción 1: 1 

Producto verde proporción 1:2 

XC:c27.64 

XC=2S.77 

XC= 27.24 

XC= 25.77 

X!! = 4.37 

XH • 4.63 

X!! - 4.12 

XH i: 4.63 

Para el producto en proporción 1:2 se tiene la estructura 

cristalina Cpag. 46). 

CU<au1NJCfiiOlAcO · 21-!zO. 

El producto C\l(quln){H20)Ac0·2.H2() obtuvo al hacer 

reaccionar acetato cuprico con el llgante ácido qulnlco. sin 

!aportar la relacló_n estequioQétrica eapleada, se obtiene \U1 

producto verde turguesa que se forma en el instante de la •ezcla 

de las disoluciones de la sal i::etálica y el ácido qulnlco COllO un 

polvo. sl se deja reposar el precipitado gelatinoso por varios 

dlas se observa la foraac16n de pequeftos cristales, tanto el polvo 

COllO el cristal son el •lsco producto. El anUlsls eleaental 

encontrado/calculado para este producto es: 

Producto verde. 

XC = 29.25 

XC.= 29.38 

X!! = 4.84 

X!! = S.48 

El producto Cu(quin) (HzO)N03·2H20 obtenido en la reacción con 

nitrato de cobre en proporción 1: 1 (0. 096 g de ácido qulnlco y 
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0.1208 g de CU(P..'03)a·JH20) co:ipuesto cristalino azul claro 

que se foraa después de dejar reposar la mezcla de reacción 

aproxir.ada.:i.ente por 10 di as. El análisis ele.mental 

encontrado/calculado para este producto es: 

Producto cristalino azul claro: 

XC= 24.03 XN :e 3.69 XH = 4.52 

XC= 22.67 XN = 3. n XH :e 4.62 

~STOS CON COBALTO Clll. 

En el casQ de utilizar sales de cobalto se obtienen tres 

compuestos de coordinación uno del Upo H(quln)z y otros dos del 

tipo H(quin) (Hz0)X·n.t.t20 en el que un contra ion se encuentra en la 

esfera de coordinación. 

CoCau1Nl2• 

El compuesto Co(quin)z se obtiene al hacer reaccionar el 

&cido quinico con nitrato de cobalto ( Il), relación 

estequiCiétrica 1: 1 (0. 095 g de ácido qulnico y O. 145 g de 

Co(N03)2"6ll20). un polvo morado claro que va foraando 

durante el reflujo y al dejar reposar la mezcla de reacción por 

varios di as se ten1.lna de formar. Los datos de análisis ele•ental 

encontrado/calculado se muestran a continuación: 

Producto polvo morado claro. 

XC = 38.12 XN = 0.28 XH = 5.35 

XC= 38.10 XN = 0.00 XII= 5.02 

.. 



El coapuesto Co{qu!n}(H20JC1·2.Hz0 se obtuvo en la reacción de 

cloruro de cobalto con ácido qulnico en las proporciones 1~1. 1:2 

y 2: 1. sin bportar cual relaclón se trabaJara el producto era el 

llis:i.o. un polvo ros.a claro. eneontra.ndose en las aguas madres el 

exceso ya sea de llgante o de sal aetálica. Los resultados de los 

análisis eleaentales correspondientes a las dlstlnta.s relaciones 

estequ10111étricas iceron los siguientes: 

Producto polvo rosa claro. 

XC= 26.64 XH • 4.92 

XC= 26.14 XH.,. 4.70 

CoCOUINlCHzOlAcO · 2Hz0. 

La reacción entre el acetato de coba! to ( I I) y el ácido 

qulnlco presento algunos problemas para aislar el compuesto que se 

obtenia cono un precipitado gelatinoso que al secar se pegaba al 

eabudo. al variar las proporc!.ones estequioa6tricas estos 

proble:sas no desaparecieron, la obtención de un producto aorado 

claro isoestructural con un co11.puesto de cobre tiene el siguiente 

anAUsls eles:ental (encontrado/calculado): 

Producto pol\"o nora.do claro. 

XC~ 29.92 

l<C • 28.35 

"' 

XH • 5.22 

XII• S.28 



CCM'tESTO Wl NICX.U Oll. 

En el caso del nlquel se obtuvo un producto del tipo 

K{quln) Ub'.l)X·r-tia:I en el qce el contrakn es un cloruro. 

1A reacclOn entre el cloruro nl~-eloso y el ácido qulnlco da 

un pr"Odueto ... erde nuy claro despcés de aproxlaadaaente 30 dias de 

reposo de la Jte;:cla c!.e reaeclén en proporción 1: t (0.095 g de 

icldo qulnlco y 0. llSS g de cloruro nlqueloso). El a.ná.llsls 

eleaental (encontrado/calculad.o) dt!-l coa~sto de nlquel es: 

Produ-=to ... erde sn:y claro: 

W.f'l.ESTO Wl ZIN:: Clll. 

XC= 24..76 XH = S.08 

xc = 24.n m = s.o.o 

Se reallzar6n reacciones del llgante co~ acetato de zinc y 

cloruro de zinc encontrandose en allbos casos se Cornaba un polvo 

blanco que resultó ser el •ls:o producto. al variar las relaciones 

estequlotttrlcas no se encentro nlngün callblo en la reacción con 

acetato dt!' zinc. obtenlendose sien.pre el eoapuesto 2n(qulnl2. el 

resultado de ana11s1s eleJtental del coapuesto 

(eneontrado./calculado) se 11.'.Jestran a contlnuaclón: 

.. 



Producto blanco. 

~TO DE CADMIO Clll. 

XC• 37.19 XH • 5.28 

XC =i: 37.55 X8 • 4.95 

En las reacciones efectuadas con sales de cadaio se observ6 

la alsaa tendencia que en el caso de zinc. !aportando la sal 

eapleada (se utlllzaron acetatos y nitratos ) el producto ioraado 

era s!e2:1pre un polvo blanco de fóniula Cd{quinl2. la relac16n 

estequiocétrlca e111pleada fue 1: 1 (0.096 g de ácido qu1nico y 

0.1332 g de acetato de cad=alo). los resultados del análisis 

ele.Dental {encontrado/calculado) se Muestran a contlnuac16n: 

Producto blanco. 

CCM'l.ESTO DE t.ffiCl.RIO Clll. 

XC = 33. 74 XH = 4.58 

XC= 33.98 XH u 4.4.8 

El co11puesto de coordfnac16n de aercurlo se obtuvo a partir 

de la reacción del acido qu1nlco con el acetato &erC\ll"lco en 

proporción 1: 1 C0.095 g de acido qu1nlco y 0.1593 g de acetato de 

aercurlol corroborando con los resultados de anAllsls eleeental la 

fóraula propuesta, la diferencia de este coapuesto con los 

coapuestos lsoestructurales de zinc y cadlalo es que posee 
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coléc:ulas de agua de cr1stallzac16n. Et anállsls e1e.:nental 

(enccntrado/c:alculado) se muestra a continuación! 

Producto polvo crema. 

XC= 24.37 XH = 4.63 

XC= 25.67 r.H = 4.61 



IV. CONCLUSIONES. 

De acuoerdo a la caracter1zac16n analitlca y espectroscóplca 

de los nuevos compuestos de coordinaclón del ácido qulnlco se 

puede concluir lo siguiente: 

El ácido qulnlco forma conpuestos de coord.1nacl6n con los 

Iones metá.llcos H2• CM • cu. Co, Nl. Zn. Cd, Hg), los cuales se 

pueden agrupa• en dos distintos tipos: Tipo I = H(qulnlCH3llX•nH2'> 

y tlpo II : H(quln)2·nH20. 

Los compuestos del tlpo I son: 

CU(quln) (H20)Cl·H20 azul. 

Cu(quln) (H20JCl·H20 verde. 

CU(quln) (H20)Ac0·2H20. 

Cu(quln) (H2Cl}NO:J•2H20. 

Nl (quin) (H20)Cl ·2H20. 

Co(qulnl (H20)CI •H20. 

Co(quln) (H20)Ac0•2.H2Cl. 

Los compuestos del Upo II son: 

2n(qulnl2. 

Cd(qulnh. 

Hg{quln)2·4H20. 

Co(quln)z. 

La coordlnaclón del ácido qulnlco con los iones aeUlleos a 

través del grupo carboxilo f"orma monodentada es una 

caracterlstlca de todos los compuestos de coordlnac16n obtenidos, 

asl como la partlclpac16n en la coordinac16n al ion metillco del 

.. 



grupo hldróxllo Oll). en ocasiones la partlclpac16n del grupo 

carbcxllo en puentes de h1dró-geno provoca que las bandas debld.3.s a 

las vlbrac-lones v.uCO:O-) y 1.-.(0:0-) en IR se encuentren •U}' 

cercanas tenlendc una dlíerenc1a Av que se ha propuesto para una 

Interacción tlpo c;uelato o bldentada del carboxllo. 

La coordlnac-lón del ácido qulnlco con los iones aetállcos se 

realiza a través de los átc::i:os de oxigeno 0(7), O(i), 0(3), y 

0(4). La interacd6n de los lenes aetá.llcos con los átoaos de 

oxigeno 0{3) y 0(4.) s6lo se habla observado en estudios sobre la. 

for.aci6n de co::plej~s soluc16n con iones lantánldos 071 

conocidos por su preferencia a unirse por átoa.os de oxigeno y en 

algunos diestéres de boro 1
:2:2) en los que los átOllOS de oxigeno de 

los substltt.')'entes sobre el átozao de carbono C{l} ta.ablén se 

ellC'Ul':ntran coordinados. La partlclpaclón de los grupos hldróXUo 

0(3) y 0(4) en la coordlnac16n da lu.gar a estructuras de tipo 

pollDerlco (c-oapuestos de t1po I). 

La f'onaac16n de un tipo de co:apuesto de coordlnac16n depende 

del carácter ácido o básico de la sal netállca eaipleada, ya que al 

enplear sales a:etállcas bá.slcas (acetatos y nitratos) la 

desprotonac16n del ácido qulnlco es a.uy rápida y se favorece la 

foraacl6n de productos del tipo I I, aunQ-ue esto no es una 

generallzación ya que tienen tres coapuestos que son 

excepciones, estos se proponen debido a la tendencia del ion 

W!t.illco a establllzar estructuras octaédricas. 

En tcdos los co:apuestos pol1Dér1cos del Upo I la wi16n de 
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una primera lllOlécula de ácido quinico con los iones 111etál leos es a 

través de los substltuyentes {carboxllo e hldróxllo) en el átoato 

de carbono C(l}. uru segunda molécula de ácldo qulnlco partlcipa 

en la coordinación con los grupos hidróxllo 0(3} y 0{4). 

cogpletandose la esfera de ccordinación con una molécula de agua y 

el contraión correspondiente. presentand.ose en todos los 

compuestos una estructura octaédrica. 

La reacción de ácido qulnico con cloruro de cobre ( I I) da dos 

productos diíerentes uno verde y otro azul; los cuales se proponen 

como !someros cls-trans, el compuesto Cu(quin)(H2!J)Cl•H20 azul se 

propone caico el isómero trans en el que el cobre se coordina con 

el Acido quinlco en la forma descrita anterlormente, la molécula 

de agua coordinada y el contrai6n cloruro se proponen en poslc16n 

trans, el compuest9 de coordlnaclón verde (estructura cristalina} 

es el isómero cis. 

Para los compuestos de coordlnacl6n del t.tpo II se propone la 

coordlnaclón de dos noléculas de ácido qulnlco a través de los 

substltuyentes (hldroxllo y carboxllato) en el átomo de carbono 

C(l) sin la presencia de contra iones en la esfera de coord1nac16n 

del len .a.etál leo. Todos los coc.puestos llenen una estructura 

tetraédrica, para el cot!.puesto de mercurio esta se propone coDO 

una interacción di!bll de los grupos OH en C{l). 

A excepción de los coapueslos de su grupo el conpuesto de 

cobalto CoCquln)z se propone co31C una estructura octaédrica 

pollDérlca, ya que ade;iás de coordinarse con los substltuyentes en 



el A.temo de carbono C(l) como los otros compuestos de su grupo 

taub1én lnteract\:a con dos grupos hldr6x1lo (0(3) y 0(4)} de una 

tercera molécula de tcldo qulnlco. 

Como una propuesta de conttnuac16n de este trabajo serla 

interesante reaUzar la s1ntesls de los compuestos de coordlnacl6n 

con Iones CQmo FeCIIl. Mn(tl). H.g(Il), CaCII), ya que algunos de 

estos Iones se encuentran directa.tiente Involucrados en algunas 

enzhi.as de la ruta 1aetab6llca de la blosintes1s de am.1noácldos 

aro&itlcos. y/o se encuentran presentes en las plantas. 

Dado que el ácido qu1nlco ha demostrado tener propiedades de 

1nhlb1e16n en la fotoslntesls, lo que lo hace un potencial agente 

herb1clda resulta Interesante estudiar colllO se •odlflca la 

actlvldad herbicida del Acido quln1co al ·unirse a iones metálicos 

en los nuevos cocpuestos de coordinación del ácido qu1nico. 



V. BIBUOGRAFIA. 

1.- N. Barba Behrens. CUadernos de Posgrado l (QJ1.a!c.a Inorgánica 

1) pag 13, Facultad de Qub.lca U.N.A.H •• 1981. 

2.- R. Moreno Esparza, Cuadernos de Posgrado 14 (Qulm.Jca 

Inorgánica. IV) pag 253, Facultad de Qulinlca U.N.A.H., 1984. 

3.- B. A. Borua, Che=. R.ev., 65, 435-.:66, (1965) y ref"erenclas 

citadas . 

4.- P. O. Davls, T. A. P. Rees, M. A. J. Glovanelll, Bloqul.alca 

Vegetal, Ediciones Cciega S.A., Espaf¡a 1969. 

S.- J. o! Rawn, Biocheidstry, Editorial Harper & Rov Publlshers, 

New York, 19S3. 

6.- E. Hasta., Conprehens!ve Organlc Chem.Jstry. The Synthesls ~ 

React Jons or Organlc Cozipounds. vol. 5, Editorial Board, 

Pergam.:z:.on" Pre~s. 1979. 

7.- G. G. Henshaw, O. A. Coull, D. Boutler, Nature, 19'1, 579, 

(19621. 

8.- B. Gane.111, Tetrahedron, 34, 3353-3383, (1978). 

9.- The Herck ln:!e:r, 10°' Edltlon, Merck & Co., Inc., USA, 1983. 

10.- B. Perrln, D. Douglas. Stablllty Constants of' aetal-lon 

ca..ple:xes (Llgantes orgánlC?s). Editorial Perga.JmOn Press, Oxford 

1970. 

11.- E. P. SerJeant. B. De.t1psey. IUPAC IonJzatlon Constants of 

Organic Aclds ln Aqueous Solutlon, 1 •t Edt tlon, Edltortal 

Pergaa:i.on Press, Australta, 1979. 



12.- J. Corse. R. E. Lundin. J. Org. Chen., 35, 1904, (1970>. 

13. - H. O. L. Flscher & G. Dangschat, Helv. Chlm. Acta, 20, 

705-716, (19371. 

14.- E. Haslam., H. J. Turner, J. Chem. Soc. (C), 1485-1500, 

(1971). 

15.- R. Martln, T. H. Lllley, C. P. Falshaw, E. Haslam, H. J. 

Begley, D. Magnolato, Phytochemlstry, 26, No.1, 273-279, 

(1987). 

16.- C. Abell, F. H. Allen, T. D. H. Bugg, H. J, Doyle, P. R. 

Ralthby, Acta Cryst. ,e 44 0 1287-1290, (19SSl. 

17.- H. G. Brlttaln, R. A. Copeland, H. Ransom, L. Spauldlng, J. 

Less-ColJ:JOn l'fetals. 94, 393-400, (1983). 

18.- L. I. Katzln, Inor. Chem., 12, no.8, 1951-1952, (1973). 

19.- W. Ooghe, H. Thun, F. Verbeeck, Anal. Chl1J. Acta, 39, 

397-400, (1967). 

20.- C. F. Timberlake, J. Chem. Soc., 2795-2798, (1959). 

21.- A. C. Dengel, W. P. Grlfflth, R. D. Powell, A. C. Skapskl, 

J. Che1t1. Soc. Da.lton Trans., 991-995, (1987). 

Z2.- A. Flores-Parra, C. Paredes-Tepox, P. Joseph-Nathan. R. 

Contreras, Tetrahedron, 46, no. 12, 4137-4148, (1990). 

23.- C. J. Kelley, R. C. Harruff, H. Carmack., J. Org. Chea. 41, 

449, (1976). 

.. 



24.- E. Pretsch, T. Clerc. J. Selbl, \l. Slmon, Tablas de 

elucldacl6n estructural de co111puestos orgánicos por métodos 

espectrosc6plcos, Editorial Alhambra. Prlmera edlcl6n, 1980, 

Espatia. 

25.- R. T. Conley, Espectroscopia In.frarroJa, Edltorlal Alhambra, 

Primera edición, 1979, Espaf\a. 

26. - Nakamoto, K. lnfrared and RaJD.a.n Spectra of Inorganle and. 

CooÍ-dlnat lon Co111pounds., 3rd Edlt.lon, John \llley & Sons, New 

York, (1977). 

27.- N. N. Green1Jood, and A. Earnshaw, Chemlstry of the Elements, 

1•l Edit.lon, Pergamon Press Ltd., Great Brltaln, (1984). 

28.- J. A. Chamlzo Guerrero, Tesls de Licenciatura, Facultad de 

Quim.lca, U.N.A.H .. 

29.- R. J. H. Clark, C. S. Willla111s, Inorganlc Chemlstry, No. 3, 

(1965). 

30.- A. Sabatlnl, L. Sacconi, JACS, vol. 86, No.1, (1964). 

31.- J. R~ Ferrara, Lov-Frequency Vlbratlons of Inorganlc and 

Coordlnatlon Compounds, Plemm Press. Ne1J York, 1971. 

32. - A. Flores-Parra, D. "· Gutlerrez-Avella, R. Contreras, F. 

Khuong-Huu, Hagnetlc Resonance In Chemlstry, 'ZT, 544-555, (1989). 

33.- N. Barba-Behrens, F. Salazar-Garcia, B. Lotlna-Henssen, A. 

Tovar, G. Hüeller, s. Castlllo-Blum, H. Llano, R. Contreras, A. 

Flores-Parra, J. Inorg. Blochem., 1991, 43, 112. 

34.- N. Barba-Behrens, A. H. Hutlo-Rlco, P. Joseph-Nathan, R. 

Contreras, Polyhedron vol. 10, No. 12, pp 1333-1341, (1991). 

100 



APENDICE. 

Tabla t. Datos crlstalográ.flcos y delalles de ref'inamicnto del 
compuesto CU(quln)(lk"'())Cl•H20 

Fórmula • C7H1106ClCU. 2Hz0. 

Peso Molecular = 326.19 g/mol. 

Color y geo:netr1a = Prismas verdes. 

Tam.a.f\o del cristal, m:n = 0.40 x 0.45 x 0.30. 

Slstem.a crlstallno = Monocl1nlco. 

Grupo espacial "' P2t. 

a = 7. 774(3) A. 

b = 11.235¡4¡ A. 
e = 6. 463(3J A. 
/3 = 92.15(1}ª. 

U::1564.tA3 • 

De= 1.92 g/cm3• 

z = 2. 

µ = 21.67 cm-1• 

F!OOO) = 330. 

ACMoKcr.) = O. 7170 A. 

Nümero de reflexiones medidas = 6419. 

Nllmero de reflexiones llnlcas medidas = 3085. 

NUmero de reflexiones con I>Ja-CI l = 2376. 

R(11.erge) = 0.052. 

R• = 0.039. 

~ = 0.040. 

GOFC .. 1.00. 

·> R = r¡Fo-IF·I IAFo 
b) Rv = lEv(Fo-JFcJ ) 2/l:wFo2 J"2 

v-1 = CT: (F) • sF2 
g = 0.001 

GOF = [l:w(Fo-!Fcl ) 2 (Nümero de reflexiones-Número de paramétros)J
2

• 
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Tabla 2. Coordenadas at.oczücas fracclo~les (x 10-&) y parámetros 
léralcos lsotr6picos equivalentes CA x 103 ) con la desviac16n 
estandár entre parentésis. 

X y z u 

Cu 1766(1} 2978 3010(1) 20(1) 
Cl 2012( 1l 4141(1) 5855(2) 33(1) 
01 -609(3) 3S93(3) 2160(4) 25(1) 
03 -S847(3) 2312(2) 3044(4) 21(1) 
04 -6624(3) 4296(2) 786(4) 24(1) 
os -3240(4) S2Sl(3) 892(5) 34(2) 
07 1286(3) 2006(3) 608(5) 2ó(2) 
os -729(4) 121S(4) -1451 (7) 54(3) 
11 1022(6) 1260(<! 4843(6) 47(3) 
11 S43H4) 1286(4) 6337(6) 41(3) 
Cl -1S35(3) 28n(4l 639(S) 23(2) 
cz -2983(4) 2202(3) 1712(6) 22(2) 
C3 -4468(3) 3013(4) 2237(4) 17(1) 
C4 -Sl51 (4) 3618(3) 287(5) 18(2) 
es -3753(4) 4388(3) -646(S) 22(2) 
C6 -2224(4) 3607(4) -1187(S) 26(2) 
C7 -242(4.) 1938(4) -134(6) 27(2) 

Tabla 3. Coordenadas Craccionales ~ lo:f á.t.omos de H <• 10
3

) "Y 
parámetros térmicos anis6troplcos CA x 10 ) . 

X y z u 

Hl-CZ -245 191 284 22 
H2-CZ -331 144 SS 22 
H-C3 -413 366 342 17 
ff-()3 -SS5 211 408 21 
H-C4 -544 303 -76 18 
H--04 -71S 428 -41 24 
H-CS -4.18 462 -188 22 
H1-C6 -260 JOS -231 26 
H2-C6 -117 398 -176 26 
Hl-OW 66 123 613 47 
H2-0W 74 95 371 47 
Hl-11 SS6 127 7S2 u 
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Tabla '· Parámet.ros t.érmicos anisat.rópicos (• 104) con la 
desv1ac16n eat.and<\r ent.re parent.ésis. 

U!l U22 U33 U23 U13 U12 

cu 123(1). 215(2) 268(2) -45(2) 4(1) 21(2) 
Cl 345(4) 365(5) 290(4) -76(4) -40(3) 15(4) 
01 159(9) 272(12) 319(12) -92(10) -34(8) 39(9) 
03 135(8) 230(11) 287(11) 102(9) 31(8) 14(8) 
04 161(9) 200(11) 376(13) 36(9) 10(8) 38(8) 
os 389(15) 241(13) 390(15) -38(11) 96(12) -171 (121 
07 157(9) 272(12) 364(13) -124(10) 15(8) 45(9) 
08 245(14) 687(27) 696(25) -500(22) 93(15) -97(151 
C1J 599(23) 424(19) 416(19) 32(151 124(16) -191(171 
u 338(15) 490(20) 425(17) 203(151 34(13) 85(14) 
Cl 116(91 339(201 248(12) -49(14) 10(8) 10(12) 
C2 121(11) 265(151 299(15) 39(12) 28(10) 29(10) 
C3 106(8) 194(10) 238(101 21(15) 23(7) 11 (140 
C4 113(10) 181 (121 261(13) 14(10) -4(9) -11(91 
es 223(131 217(14) 224(13) 32(101 21(10) -53(111 
C6 182(12) 377(19) 245(141 -10(13) 43(10) -42(12) 
C7 130(11) 322(18) 365(17) -100(14). 60(11) -24(111 
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