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{ INTRODUCCION } { METODOLOGIA }
S P 5 : ’ ' wesss  DFT
El compuesto 6-dimetilamino-4,4-difenil-3-heptanona, mas conocido CAUSSIAN
como metadona, es un opioide sintetico ampliamente usado tanto en — 00 = wess  B3LYP
terapias de mantenimiento para personas con dependencia de opioides, w— 6-31G*
asi como analgesico[l]. Estructuralmente, metadona presenta un l )
carbono quiral, por lo que se espera gue presente dos formas

enantiomeras (+) y (-).
Se realizaron calculos teoricos, de los enantidmeros (£) Metadona en sus
tres formas base libre, cationica y clorhidrato. (Fig. 1)
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Fig. 1: Estructuras tedricas de (-) Metadona
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Tabla 1: Energia HOMO y LUMO, potencial quimico, (u), electronegatividad,
(x) dureza global, (n), blandura global (S), indice de electrofilicidad (w),
nucleofilicidad (E).

-) Metadona B3LYP/6-31G*
BASE LIBRE CATIONICA CLORHIDRATO

Gas PCM Gas PCM Gas PCM

—————

Orbital

OOl 53688  -55348  -9,1404  -9,0832  -57716 -5,0423
SCWAOR  0,7374  -0,7619  -3,7525  -3,7198  -0,9470 -1,0857
Clorhidrato SNJ 46314 47729 53879 53634 4,8246 3,9566

Clorhidrato DESCRIPTORES
| -2,.3157 -2,.3865 -2,6939 -2.6817 -2,4123 -1,9783

-3,0531 -3,1484 -0,4464 -6,4015 -3,3593 -3,0640
2,3157 2,3865 2,9939 2,6817 2,4123 1,9783
0,2159 0,2095 0,1856 0,1864 0,2073 0,2527
2,0127 2,0768 7,7129 7,6406 2,3390 2,3728
-7,0702 -/,5135  -17,3663 -1/,1670 -8,1036 -6,0615
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Fig. 2: Comparacion de los espectros de IR Fig. 2: Comparacion de los espectros Raman
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