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Las cinco bases de ácidos nucleicos citosina (C), timina (T), uracilo (U), adenina (A) y guanina (G) son de fundamental importancia en biología, ya 

que son los componentes básicos del código genético. Particularmente, la guanina (G) puede formar además estructuras de orden superior en el ADN 

a partir de las interacciones por puente de hidrógeno e interacciones con cationes metálicos, gracias a las características estructurales que le 

confieren los dos grupos donores (N1H, N9H y NH2) y aceptores (N7, N3 y C=O) de hidrogeno.1,2 Principalmente, se han encontrado poblaciones 

significativas de los tautómeros ceto-amino (KA(9) y KA(7)) y los rotámeros (anti o syn) enol-amino (EA(9)), tanto en fase gaseosa, como acuosa.3-5 

En este trabajo presentamos el estudio de la interacción entre G y Ag+ mediante la espectroscopía IRMPD acoplada a espectrometría de masas en 

tándem de complejos que se forman entre ambas especies, en complemento con cálculos a nivel DFT.  
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Tabla 1: Energías y poblaciones relativas del complejo [GAg─H2O]+ 

calculadas a  nivel DFT 

Tabla 2: Energías y poblaciones relativas del complejo [GAgG]+ calculadas a       

nivel DFT 

 

Tabla 3: Energías y poblaciones relativas del complejo [GAg]+ calculadas a     

nivel DFT 
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Figura 1. Comparación espectro IRMPD [GAg-H2O]+ 

con espectros de absorción IR calculados de  

isómeros  más estables.  

Figura 2. Comparación espectro IRMPD [GAgG]+ 

con espectros de absorción IR calculados de  

isómeros  más estables.  

Figura 3. Comparación espectro IRMPD [GAg]+ 

con espectros de absorción IR calculados de  

isómeros  más estables.  
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 A partir de los experimentos de espectrometría de masas en tándem acoplada a 

espectroscopia IRMPD se demostró que producto de la interacción entre G y 

Ag+ se forman diferentes isómeros de los complejos [GAg─H2O]+, [GAgG]+  y 

[GAg]+ con los tautómeros GKA(1,9) y GKA(1,7) de G. 

 La población relativa de los diferentes isómeros encontrados para los 

complejos [GAg─H2O]+ y [GAgG]+ está más cerca de la población predicha 

en una solución acuosa a temperatura ambiente, que en la fase gaseosa, lo que 

sugiere que los complejos se forman en solución y su estructura. se mantiene 

durante el proceso de evaporación en la fuente de ESI. 


