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Los carboxilatos bimetalicos de estructura paddle-wheel M2(O2CRec)s(Lax)2 han
sido extensamente estudiados, desde el desarrollo del concepto de enlace metal-metal
hasta sus aplicaciones en catdlisis, quimica supramolecular y materiales. Los
derivados de cobre contribuyeron a la comprensién de las interacciones magnéticas
entre centros de spin; mas recientemente, se han usado para preparar diversos MOFs.

En cuanto a sus propiedades magnéticas, esta establecido que los dos centros
de spin S = % (Cu?") interactlian a través de los ligandos ecuatoriales carboxilato, con
constantes de acomplamiento antiferromganético -2J muy altas (200 — 400 cm™). Por
comparacion entre los valores de 2J para algunos benzoatos de cobre de estructura
cristalina conocida, Kato y cols propusieron [1] que la coplanaridad entre el sistema
bimetalico O-Cu-Cu-O y el carboxilato O-C-O determina, a través del solapamiento
entre orbitales magnéticos mediado por el puente, la magnitud de 2J. Mas
recientemente, mostramos [2] que esa correlacién es valida para un conjunto amplio
de compuestos e independiente de la naturaleza de Lay; la correlacion de la figura se
establecio con el maximo angulo ¢ de desviacion de la planaridad de cada estructura.
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Figura - Estructura paddle-wheel (izq); Desviacion de la planaridad (centro); Correlacién (der)

Con el fin de dilucidar si la dispersion en dicha correlacién refleja una
contribucién secundaria al fendmeno de otros parametros geométricos que influyan
sobre el solapamiento, intentamos afinar la descripcidn incluyendo todos los angulos ¢
presentes en cada estructura, angulos de torsién O-Cu-Cu-O, etc. Ninguno de ellos
mejord la significativamente la correlacién; los analisis sugieren que la dispersién
parace deberse a las imprecisiones en los valores de 2J provenientes de c/u de los
ajustes magnéticos mas que a una contribucion adicional a la pérdida de solapamiento
debida a otros efectos geométricos.
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