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El monóxido de carbono se produce fisiológicamente durante los procesos catabólicos que 

involucran la hemo-oxigenasa (HO). Durante esos procesos, el hemo b se convierte en 

biliverdina, CO y Fe2+, consumiendo 2 equivalentes de NADPH y 3 equivalentes de O2, como se 

describe en la Figura I.4.7,8 

 

 
Figura I. 4. Procesos catabólicos en las hemo-oxigenasas que conducen a la formación endógena de CO. Extraído de la 

Ref. (9) 
 

Hay tres tipos de hemo-oxigenasas, dos de las cuales están involucradas en los procesos 

descriptos en la Figura anterior: HO-1 que se genera en respuesta al estrés, y HO-2 que está 

asociada con la actividad neuronal y la presión arterial.10,11 La velocidad de producción de CO 

debido a HO-1 es de aproximadamente 16 mL h-1 totales en el cuerpo humano, pero por  célula 

la producción está en el nivel nanomolar.  

La producción de CO está asociada con una variedad de efectos fisiológicos, cumpliendo 

funciones como molécula anti-apoptótica, anti-inflamatoria y anti-coagulatoria. Se han 

descubierto también gran variedad de aplicaciones terapéuticas, como su uso para reducir el 

rechazo de órganos y la protección contra el síndrome de isquemia-reperfusión.12-16 A pesar de 
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I.3. Estructura Electrónica. 

En vista de que a lo largo del manuscrito se establecen múltiples comparaciones basadas en el 

estudio de la estructura electrónica de diferentes sistemas, resulta importante definir la 

metodología a emplear.  

La aproximación más exitosa al estudio de estructura electrónica sin duda ha sido la de 

Orbitales Moleculares (OMs) y su implementación (con diferentes niveles de sofisticación) en 

programas de cálculos computacionales. La realización de este tipo de cálculo se ha vuelto cada 

vez más sencilla y ha facilitado la posibilidad de analizar sistemas de gran tamaño gracias a los 

avances tecnológicos en el hardware requerido.  

Independientemente de la exactitud con que se realizan los cálculos de estructura electrónica, 

el uso de Diagramas de Orbitales Moleculares también ha jugado un rol esencial en el campo, ya 

que el mero acuerdo entre resultados experimentales y calculados no suele conformar a los 

químicos a menos que los mismos puedan racionalizarse de manera accesible. Realizar OMs sirve 

para justificar por qué los resultados dan los valores que dan, permitiendo especular sobre las 

propiedades moleculares de los sistemas e incluso ayudando a diseñar futuros experimentos.    

En 1966 Manoharan y Gray publicaron uno de los primeros trabajos en que se aplicaba la 

aproximación de OMs a compuestos de coordinación, presentando el diagrama de OMs del 

complejo [Fe(CN)5(NO)]2-.62 Para construir el mismo, realizaron cálculos por separado de la 

estructura electrónica de la molécula completa, y de los ligandos y el centro metálico.  

 
Figura I. 8.Diagrama de Orbitales Moleculares de [Fe(CN)5(NO)]2-. Extraído de Ref. (62). 
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Figura I. 10.Composición en fragmentos de los orbitales moleculares de la molécula [Ru(bpy)2(TPA2OQN)]+. Adaptado de la 

Ref. (64). 

 

Finalmente, en algunos pocos trabajos aún se describe la estructura electrónica molecular 

empleando diagramas de OMs, analizando en conjunto la energética de la molécula completa y de 

los fragmentos, y qué orbitales de los fragmentos se combinan linealmente para generar cada uno 

de los orbitales de la molécula completa.65 

 
Figura I. 11.Diagrama de OMs para el complejo cis-[Cr(bpy)2Cl2]+. Extraído de la Ref. (65). 
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CN)RuII(py)4(NO)]3+,72,90 molécula sobre la que se estudian las propiedades fotoquímicas a lo 

largo del Capítulo 4. 

Se presenta aquí la síntesis y caracterización completa (espectroscópica, estructural y 

electroquímica) de la nueva especie trans-[RuII(py)4Cl(CO)](PF6). La medición de propiedades 

químicas para este nuevo carbonilo sirve como excusa para entablar una discusión comparativa 

tanto química como estructural entre éste y el nitrosilo isoelectrónico trans-[Ru(py)4Cl(NO)]3+.91 

Los estudios se completan incluyendo en el análisis un conjunto de compuestos perteneciente a la 

familia {RuII(py)4}2+, elegidos oportunamente con el fin de resaltar en cada uno diferentes 

propiedades. 

1.2 Estrategia Sintética 

A continuación se presentan los lineamientos que constituyen la estrategia sintética que ha 

posibilitado la preparación de compuestos de fórmula general trans-[Ru(py)4ClX]n+, siendo X los 

ligandos monodentados Cl- (ión cloruro), MeCN (acetonitrilo), CO (monóxido de carbono) y 

NO+ (catión nitrosonio). A excepción del carbonilo, que se presenta por primera vez en esta 

tesis, la síntesis original de estas moléculas se encuentra reportada en la literatura.77,87  
 

 
Figura 1. 3. Sistemas trans-[RuII(py)4ClX]n+ estudiados (X=Cl-(n=0), MeCN(n=1), CO(n=1) y NO+(n=2)) 

1.2.1 Sustancias basadas en el fragmento {RuII(py)4} 

En la síntesis de los compuestos trans-[RuII(py)4Cl(X)]n+ se utiliza como precursor el 

compuesto cis-RuII(dmso)4Cl2,92,93 una especie estable al aire y de fácil manipulación que resulta 

sumamente versátil en la obtención de compuestos mononucleares de rutenio. El calentamiento 
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Figura 1. 8. Esquema sintético de trans-[RuII(py)4ClCO]+ a partir de trans-[RuII(py)4ClNO]2+ 

 

El producto trans-[RuII(py)4Cl(CO)](PF6) se aísla posteriormente por reducción del volumen de 

acetona y agregado de dietil éter (Et2O) al medio de reacción, lo cual disminuye la constante 

dieléctrica del sistema y favorece la precipitación del producto sintetizado. 

La obtención de cristales de calidad adecuada como para permitir caracterizar el compuesto 

mediante Difracción de Rayos X de monocristal, se realiza mediante difusión lenta de Et2O sobre 

una solución concentrada de trans-[RuII(py)4Cl(CO)](PF6) en acetonitrilo. 

1.3 Caracterización Estructural 

En esta sección se presenta un estudio que combina la aplicación de métodos de Difracción de 

Rayos X de monocristal, espectroscopia de RMN en solución y cálculos de estructura electrónica 

con el objetivo de caracterizar estructuralmente a la especie trans-[RuII(py)4Cl(CO)](PF6). En 

primer lugar (Sección 1.3.1.) se analiza la información obtenida por los experimentos de DRX, 

con lo que se describe la estructura cristalina y el arreglo periódico de los iones en el 

empaquetamiento dentro del sólido. Se discute posteriormente la estructura geométrica intrínseca 

del catión trans-[RuII(py)4Cl(CO)]+ analizando los parámetros moleculares más relevantes.  

Posteriormente, se analizan los resultados de los experimentos de Resonancia Magnética 

Nuclear (Sección 1.3.2.), asignando en forma completa el espectro de RMN 1H y 13C.  

Por último, se presentan los resultados de cálculos teóricos de optimización de geometría 

basados en DFT (Sección 1.3.3.), comparando los resultados arrojados por la teoría con los datos 

experimentales. Con esto, se busca validar los resultados de los cálculos realizados, los cuales 

abren la puerta al estudio de la estructura electrónica del carbonilo sintetizado y especies 

relacionadas. 
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Figura 1. 9. Estructura del empaquetamiento de [1]+ en los cristales de [1](PF6), mostrando el alineamiento y la dirección de 

los ejes moleculares Cl-Ru-CO. 
El centro de Rutenio dentro del catión [1]+ se encuentra en un entorno octaédrico levemente 

distorsionado tetragonalmente (Figura 1.10 y Tabla 1.2), ligeramente por encima (0,0076(2) Å) del 

plano formado por los cuatro nitrógenos piridínicos. 

 
Figura 1. 10. Estructura del catión trans-[Ru(py)4ClCO]+ en cristales de [1](PF6). 
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Figura 1. 21. Espectroelectroquímica UV-vis (izquierda) e IR (derecha) para la conversión [1]+/[1]2+. Las flechas en los 

diagramas indican los cambios espectrales a lo largo de los experimentos. 

1.6.2. Espectroscopía y Cálculos de Estructura Electrónica de las Especies Oxidadas. 

La información del espectro UV-vis para las especies oxidadas [1]2+, [3]+ y [4]2+ se presenta 

en la Figura 1.22. La Tabla 1.8 resume la información más relevante de los mismos. 

 
Figura 1. 22. UV-vis medidos en acetonitrilo para las especies [1]2+, [3]+ y [4]+ (extraído de Ref. (87)).  
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En las tres especies oxidadas la densidad de spin es consistente con un proceso de oxidación 

centrado en el metal, lo cual es esperable analizando la naturaleza inocente del entorno de 

coordinación. El electrón desapareado en [1]2+ se localiza esencialmente en el orbital d que 

transforma como b, mientras que para [3]+ y [4]2+ la naturaleza del SOMO (por sus siglas en 

Inglés "Singly Occupied Molecular Orbital") es diferente e involucra a los orbitales d de simetría e 

del metal. Este resultado no es completamente inesperado si se analiza la naturaleza del HOMO 

en las especies [3]0 y [4]+ comparado con [1]+ (ver Figura 1.19). 

La Figura 1.25 presenta el esquema de Orbitales Moleculares de las especies [1]2+, [3]+ y [4]2+  

con el cual se pueden entender las similitudes y diferencias entre los espectros de las especies 

oxidadas. 

 

 
Figura 1. 25. Descripción de la estructura electrónica frontera para las moléculas [1]2+, [3]+ y [4]2+. Todas las energías 

orbitales están referenciadas a la del HOMO de cada especie. Los orbitales están coloreados de acuerdo a su asignación 

como centrados en el metal (Azules), centrados en las piridinas (Naranjas), centrados en el cloruro (Verdes) o centrados en 

el ligando aceptor X (Violetas). 
 

El análisis de los cálculos de (TD)DFT realizados para todas las especies sugiere que todas las 

bandas de baja energía corresponden a transiciones en las que está involucrado (como aceptor) el 

SOMO molecular. En todos los casos, las bandas de menor energía que se observan 
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Esto permite determinar un conjunto de cargas puntuales que reproducen el potencial 

electrostático para el fragmento 1 y en presencia de estas cargas se procede ahora a hacer un 

cálculo puntual para el fragmento 2. Este procedimiento se repite en forma iterativa hasta 

alcanzar autoconsistencia en los valores de las energías, requiriéndose normalmente alrededor de 

10 pasos de iteración.  

 
Figura 1. 29. Esquematización del efecto producido por la perturbación de cada fragmento por el potencial electrostático 

generado por el fragmento complementario. 
 

El ajuste de los potenciales electrostáticos a cargas puntuales se efectúa utilizando el esquema 

CHELPG (CHarges from ELectrostatic Potentials using a Grid based method)117 de acuerdo a 

como está implementado en Gaussian 03. Según este método se definen cargas atómicas de 

manera tal de reproducir el potencial electrostático molecular (MEP) en un número de puntos 

alrededor de la molécula. En primer lugar se calcula el MEP en una grilla cúbica de puntos 

distribuidos regularmente y espaciados cada 3 pm. La dimensión del cubo se elige de forma tal 

que la molécula quede posicionada en el centro del cubo y a una distancia de 28 pm hasta las 

paredes del cubo, en las tres dimensiones. Todos los puntos de esta grilla que caen dentro del 

radio de van der Waals de la molécula se descartan y no se utilizan en el ajuste. Luego de evaluar 

el MEP en todos los puntos restantes, se optimizan cargas atómicas que reproduzcan el MEP con 

la condición de que en el proceso de ajuste la suma de las cargas atómicas sea igual a la carga total 

del sistema.  

Una vez tenido en cuenta el problema de la carga según el procedimiento indicado, se obtiene 

un conjunto de soluciones que describen a los orbitales moleculares de los fragmentos separados 
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Figura 1. 30. OM de frontera para [1]+ descriptos como combinaciones lineales de orbitales de sus fragmentos constitutivos. 

Los porcentajes presentados en el esquema representa la composición relativa de un cierto orbital molecular de un dado 

fragmento a cada orbital molecular de la molécula completa. Los orbitales están coloreados de acuerdo a su asignación 

como centrados en el metal (Azules), centrados en las piridinas (Naranjas), centrados en el cloruro (Verdes) o centrados en 

el ligando aceptor X (Violetas). 

 

En la Sección 1.5 se presentó un esquema de orbitales moleculares comparativo para las 

especies [1]+, [2]2+, [3]0 y [4]+ mediante el cual se encontraron similitudes en la descripción 

cualitativa de la estructura electrónica de [1]+, [3]0 y [4]+.  

La Figura 1.31 muestra las características más importantes de la descomposición en 

fragmentos para estas tres especies. 
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Figura 1. 31. OM de frontera para [1]+, [3]0 y [4]+ descriptos como combinaciones lineales de orbitales de sus fragmentos constitutivos. Los 

porcentajes presentados en el esquema representa la composición relativa de un cierto orbital molecular de un dado fragmento a cada orbital 

molecular de la molécula completa. Los orbitales están coloreados de acuerdo a su asignación como centrados en el metal (Azules), centrados en las 

piridinas (Naranjas), centrados en el cloruro (Verdes) o centrados en el ligando aceptor X (Violetas). 
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producirse la coordinación y aceptar densidad electrónica del metal (Eº([2]2+/[2]+)= 0,1 V vs 

AgCl/Ag en MeCN). Por otro lado, al transferir gran parte de su densidad electrónica al NO, el 

metal se vuelve muy pobre en electrones generando que la especie [2]2+ no pueda oxidarse, al 

menos en el rango completo de la ventana de potenciales que permite el solvente MeCN. 

1.7.5. Proyección de Poblaciones hacia los Fragmentos.  

1.7.5.1. Aspectos generales. 

La metodología de descomposición presentada en las secciones previas permite, entre otras 

cosas, cuantificar el porcentaje de aporte de cada orbital molecular de un dado fragmento a cada 

uno de los orbitales moleculares de la molécula completa. Al conocer la ocupación electrónica de 

los orbitales moleculares en la molécula completa y la composición de cada orbital molecular por 

parte de los fragmentos, puede proyectarse la densidad electrónica de la molécula completa hacia 

los fragmentos.  

 
Figura 1. 34. Metodología de proyección de la densidad electrónica de una molécula genérica A-B a los orbitales de los 

fragmentos A y B que la componen. 

 

Antes de pasar a la discusión de los resultados obtenidos mediante la aproximación propuesta 

se hará una digresión con el fin de dar a conocer los fundamentos de la metodología empleada: 
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Figura 1. 35. Proyección de la densidad electrónica molecular hacia sus fragmentos constitutivos para [1]+. La línea 

punteada vertical delimita el HOMO de cada fragmento. 

 

En busca de complementar la comparación entre las especies isoelectrónicas [1]+ y [2]2+, la 

Figura 1.36 muestra las proyecciones de la densidad electrónica de la molécula completa hacia sus 

fragmentos constitutivos. Los parámetros más relevantes a comparar se encuentran listados en la 

Tabla 1.10. 

 
Figura 1. 36. Proyección de la densidad electrónica molecular hacia sus fragmentos constitutivos para [1]+ (arriba) y [2]2+ 

(abajo). La línea punteada vertical delimita el HOMO de cada fragmento. 
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1.9.4.3 Espectroelectroquímica Infrarroja 

Los experimentos de espectroelectroquímica infrarroja se realizaron empleando una celda 

OTTLE de 3 electrodos ya descripta en otros trabajos.121  

1.9.5 Cálculos de Estructura Electrónica por DFT. 

1.9.5.1 Metodología General. 

Todos los cálculos de estructura electrónica realizados en este capítulo se hicieron en base a la 

teoría de los funcionales de la densidad (DFT) y utilizando el programa comercial Gaussian 03.122 

En todos los casos se utilizó el funcional híbrido B3LYP123-126 y, dependiendo del número total de 

electrones, se utilizaron aproximaciones restringida o no restringida de las ecuaciones de Kohn-

Sham127. En todos los casos se utilizó la base LanL2DZ128,129, la cual incluye un potencial efectivo 

para átomos pesados que la convierte en una base adecuada para la predicción de geometrías en 

compuestos de coordinación que contienen metales de transición de la segunda y tercera serie de 

la Tabla Periódica. Para las optimizaciones de geometría en el vacío se usaron las opciones 

preestablecidas en el paquete Gaussian 03. 

La visualización de los orbitales moleculares y de las densidades de spin se efectuó con el 

programa Molekel 4.3. Las geometrías optimizadas por DFT se representaron utilizando el 

programa Molekel 4.3. 
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Se sintetizan con este fin las nuevas especies [RuII(tmtacn)(bpy)(CN)]+ ([5]+) y 

[RuII(tmtacn)(bpy)(CO)]2+ ([6]2+) las cuales conforman, junto con la especie nitrosilada 

[RuII(tmtacn)(bpy)(NO)]3+ ([7]3+), una familia de compuestos isoelectrónicos de baja simetría. 

Estas especies representan sistemas ideales para evaluar la distribución electrónica diferencial 

generada por los distintos grados de interacción entre el aceptor X (CN-, CO ó NO+) y el 

fragmento metálico {RuII(tmtacn)(bpy)}2+. 

Posteriormente, se analiza en qué medida un cambio sutil en la identidad del coligando L2 

afecta la interacción electrónica entre el centro metálico y el ligando monodentado aceptor. Se 

sintetiza con este fin la nueva especie [RuII(tmtacn)(4-MeObpy)(CO)]2+ ([8]2+), un carbonilo 

análogo a [RuII(tmtacn)(bpy)(CO)]2+, en el cual el fragmento metálico resulta más rico en 

electrones. 

2.2. Estrategia Sintética. 

Los sistemas [RuII(tmtacn)(L2)(X)]n+ (L2 = bpy, 4-MeObpy para X=CO y L2=bpy para CN-) se 

sintetizan en todos los casos a partir del precursor [RuII(tmtacn)(L2)(H2O)]2+, el cual en solución 

acuosa a temperatura elevada labiliza el agua de coordinación sustituyendo la misma por el 

ligando X, como se muestra en el siguiente esquema. 

 

 
Figura 2. 3. Estrategia general de síntesis de las especies [RuII(tmtacn)(bpy)X]n+. 

2.2.1. Síntesis del Precursor. 

La especie [RuII(tmtacn)(bpy)(H2O)]2+ se prepara a partir del compuesto RuIII(tmtacn)Cl3,140 

haciendo reaccionar una solución acuosa del mismo con Zn(Hg) en presencia de un ligero exceso 

de 2,2'-bipiridina bajo condiciones de reflujo,136 según 
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Figura 2. 4. Síntesis de [RuII(tmtacn)(bpy)(H2O)]2+ 

 

La reducción de la especie de Ru(III) a Ru(II) por acción del zinc, contribuye a la labilización 

de los iones cloruros coordinados en el reactivo y la consecuente sustitución de 3 de esas 

posiciones de coordinación por la bipiridina y el solvente, generando el producto buscado. 

Este esquema sintético puede extrapolarse a la obtención de compuestos de fórmula general 

[Ru(tmtacn)(L2)(H2O)]2+, agregando al medio de reacción el ligando bidentado L2 en lugar de 

bipiridina, lo cual abre camino a la síntesis sistemática de diversas familias de compuestos. En 

este trabajo se emplean L2= bpy y 4-MeObpy.130  

 

 
Figura 2. 5. Esquema general de síntesis de especies [RuII(tmtacn)(L2)(H2O)]2+ 

 

Una vez formado el acuo-complejo, éste puede aislarse en fase sólida mediante el empleo de 

algún agente precipitante como NaClO4 o NaBF4. En el caso particular de los sistemas 

presentados en este trabajo, el contraión elegido fue ClO4
- debido a que presentó las mejores 

propiedades de cristalización y solubilidad. 

2.2.2. Síntesis de las especies [Ru(tmtacn)(L2)X]n+ 

El ciano-complejo [RuII(tmtacn)(bpy)(CN)]+ se sintetiza por agregado de 20 equivalentes de 

NaCN a una solución acuosa básica del precursor (pKa(HCN)= 9,21),141 reflujando 

posteriormente la solución por 2 hrs hasta garantizar la sustitución completa de H2O por CN-. 

Si bien el esquema sintético de [RuII(tmtacn)(bpy)(CO)]2+  es análogo al del ciano-complejo, las 

condiciones de reacción varían para esta especie ya que se lleva a cabo acoplada a un generador 

de CO bajo agitación intensa y a una temperatura de 80ºC, la cual resulta ser óptima para 
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favorecer la formación del producto. Esto se debe a que se alcanza una situación de compromiso 

cinético/termodinámico en la cual el incremento de la temperatura aumenta la velocidad del 

proceso pero también disminuye la solubilidad del CO(g), por lo que no es conveniente trabajar 

en condiciones de reflujo.  

Esta misma estrategia se emplea para sintetizar el carbonilo análogo que posee el ligando 

bidentado 4-MeObpy, [RuII(tmtacn)(4-MeObpy)(CO)]2+, con la única salvedad de que se emplea 

como reactivo el precursor [RuII(tmtacn)(4-MeObpy)(H2O)]2+ en vez de 

[RuII(tmtacn)(bpy)(H2O)]2+. 

La preparación del compuesto [RuII(tmtacn)(bpy)(NO)]3+ 142 involucra la entrada de NO2
- en el 

acuo-complejo y posterior acidificación del medio para formar el nitrosilo buscado.  

En todos los casos, luego de producirse la sustitución correspondiente, es necesario agregar un 

agente precipitante (por ejemplo NaClO4 o NaBF4) para aislar el producto formado. 

 
Figura 2. 6. Condiciones para la síntesis de los compuestos isoelectrónicos [RuII(tmtacn)(bpy)X]n+ (X=CN-, CO, NO+) 

2.3. Caracterización Estructural 

En esta sección se presenta un estudio que combina la aplicación de métodos de Difracción 

de Rayos X de monocristal, espectroscopia de RMN en solución y cálculos de estructura 

electrónica con el objetivo de caracterizar estructuralmente las especies 

[RuII(tmtacn)(bpy)(CO)]2+, [RuII(tmtacn)(bpy)(CN)]+ y [RuII(tmtacn)(4-MeObpy)(CO)]2+. En 

primer lugar se analiza la información obtenida por los experimentos de DRX, con lo que se 



























Capítulo 2: Sistemas Mononucleares de Simetría C1 
 

84 
 

en [8]2+) introduce cambios energéticos sutiles sobre el centro metálico que se ponen de 

manifiesto en las medidas experimentales y los cálculos realizados. 

2.5.1. Compuestos Isoelectrónicos [5]+, [6]2+ y [7]3+. 

Se presentan a continuación los espectros electrónicos medidos en agua (Figura 2.15 y Tabla 

2.8) de las especies isoelectrónicas [5]+, [6]2+ y [7]3+.  

Las características más llamativas de los espectros presentados son las siguientes: 

1. En general la absorción de todas las especies es intensa en la región UV del espectro 

electromagnético, presentando todos absorción muy débil en la región visible a excepción 

de [5]+ que posee una banda de mediana intensidad centrada en 454 nm, la cual le 

confiere coloración anaranjada a sus soluciones.  

2. Los tres compuestos parecen poseer un grupo común de bandas hallado entre 270 y 320 

nm. 

 
Figura 2. 15. Espectros UV-vis medidos en solución acuosa de [5]+, [6]2+ y [7]3+ ( en este último caso medido a pH=2). 
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Figura 2. 19. OM frontera para [5]+, [6]2+ y [7]3+ descriptos como combinaciones lineales de orbitales de sus fragmentos 

constitutivos. Todas las energías orbitales están referenciadas a la del HOMO de cada especie. Los orbitales están 

coloreados de acuerdo a su asignación como centrados en el metal (Azules), centrados en los coligandos (Naranjas), o 

centrados en el ligando aceptor X (Violetas).
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2.8.4. Cálculos de Estructura Electrónica por DFT. 

2.8.4.1. Metodología General. 

Todos los cálculos de estructura electrónica realizados en este capítulo se hicieron en base a 

la teoría de los funcionales de la densidad (DFT) y utilizando el programa comercial Gaussian 

03.122 En todos los casos se utilizó el funcional híbrido B3LYP123-126 y, dependiendo del número 

total de electrones, se utilizaron aproximaciones restringida o no restringida de las ecuaciones de 

Kohn-Sham127. En todos los casos se utilizó la base LanL2DZ,128,129 la cual incluye un potencial 

efectivo para átomos pesados que la convierte en una base adecuada para la predicción de 

geometrías en compuestos de coordinación que contienen metales de transición de la segunda y 

tercera serie de la Tabla Periódica.87,147,149,150 Para las optimizaciones de geometría en el vacío se 

usaron las opciones preestablecidas en el paquete Gaussian 03.122 

La visualización de los orbitales moleculares se efectuó con el programa Molekel 4.3. Las 

geometrías optimizadas por DFT se representaron utilizando el programa Molekel 4.3. 

 

2.8.4.2. Descomposición en Fragmentos. 

El procedimiento se describe en la Sección 1.9.5.2 correspondiente al Capítulo 1. 

2.8.4.3. Proyección de la densidad electrónica molecular hacia los fragmentos. 

El procedimiento se describe en la Sección 1.9.5.3 correspondiente al Capítulo 1. 
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