;QUE METODOLOGIA EMPLEAMOS?

CALCULOS POR MEDIO DE LA TEORI A
DPEL FUNCIONAL DE LA DENSIDAD DFT

F""" : MODOS
&Eoolmf%‘f;ﬁ VIBRACIONALES TERMOQUIMICA
ARMONICOS

METODOS: B3LYP, B9, BMK

COMBINADOS CON BASES 6-311++G(3PD,3DF)
AUVUG-CC-PVTZ.

;QUE RESULTADOS HEMOS OBTENIDO HASTA EL MOMENTO(?
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<> Geometria

A partir de los datos obtenidos de las desviaciones medias absolutas (DMA) se compz

de los funcionales utilizados en los calculos de 2-TFMBA tiene una mayor aproximacion
los datos experimentales [2] (Tabla 1).

Tabla 1: Valores de DMA de longitudes de enlace y
angulos para diferentes funcionales empleados para
PS 2-TFMBA
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Fig 2: Estructura de 2-TFMB
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Tabla 2: Valores de distancias y angulos de enlace calculados mediante
el método B3LYP y comparados con datos experimentales.

Para la molécula 2-TFMB no se encontraron datos experimentales, por ende se realizdo una
comparacion con una molécula de estructura quimica similar (Tabla 2).

<> Andlisis vibraciona

Fig 1: Estructura de 2-TFMBA

A partir de los datos de los calculos realizados y los datos
experimentales, se evalué por DMA los métodos que mejor

describen las diferentes frecuencias vibracionales (Tabla 3).
Tabla 3: Valores de DMA obtenidos para 2-TFMBA

Se estimaron los diferentes modos vibracionales con respecto a 2-TFMB, molécula que en |la literatura no
presenta datos experimental reportados (Tabla 5).

Nomenclatura Asignaciones

| METODO DE
ADICION DE
GRUPOS DE
"BENSON™

PRINCIPALES APORTES

Para la molécula
‘.~ Los métodos Y
presentaron los valores mas cercanos en distancias y angulos de enlace,

respectivamente, con los datos experimentales reportados para esta
molécula (Tabla 1).

REACCIONES
ISODESMICAS

“2En las frecuencias vibracionales estimadas, fue el
meétodo que presentd una mayor exactitud con los datos experimentales.

. La entalpia de formacion estimada por el metodo de adicidon propuesto
por Benson y col. [4] es , valor cercano al obtenido con
los métodos , €n especifico con

Para la molécula

J\JJ

»’s'Aunque no se encontraron reportes experimentales de la geometria
correspondlente a esta molécula, se comparoé con los datos de |la molécula
relacionada encontrando algunas diferencias significativas en
los angulos de enlace para el grupo con respecto al anillo, esto
debido a la presencia del grupo (Tabla 2).
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3“3%’5e asignaron las frecuencias vibracionales obtenidas tedricamente.
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227 La entalpia de formacion estimada por el método de adicion
propuesto por Benson y col. es , Valor cercano al obtenido
con los métodos , €n especifico con
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B in the plane bending,

6 scissoring,

v stretching,

vs symmetrical stretching,
vas asymmetrical stretching,
p rocking,

T torsion,

¢ out of plane bending,

t twisting,

Y deformation,

w wagging

® ring

Tabla 4: Algunas frecuencias vibracionales armonicas

experimentales comparadas con los mejores resultados del
método B98/aug-cc-pVTZ calculados para 2-TFMBA

1» Termoquimica del sistema

Se caIcqu la entalpia de formacion estandar para 2-TFMBA y 2-TFMB mediante el método de
adicion de grupos planteado por Benson y col. [4] (Tabla 6) y por medio de esquemas de
reacciones isodésmicas empleando distintos niveles de teoria (Tabla 7).

Tabla 5: Algunas frecuencias vibracionales armonicas y
asignacion de los diferentes modos vibracionales para 2-TFMB

C,H,C(O)OH" + F,CH + C,H; — C.H,CF,C(O)OH + CH," + 2CH,
CgH;C(O)H + F;CH + C,H;OH — C_H,CF,C(O)OH + 2CH,
CeHsCH, + F,CH + CH,C(0)CH; — C.H,CF,C(O)OH + C,H, + 2C

CeHg+ 2C'(O)NH, + 2C,H + F;.CH — C_H,CF,C(O)NH, + 3CH, +
CeHsCH(O) + CH;NH, + 2F,CH — C_H,CF,C(O)NH, + 3CH,
CeHsCH, + (NH,),CO + F;CH + C,H, — C.H,CF,C(O)NH,, + CH;N

Tabla 6: Estimacion de las entalpias de
formacion de las sustancias estudiadas
mediante el esquema aditivo de Benson

Tabla 7: Valores promedio de las diferentes reacciones isodésmicas
de las entalpias de formacion a 298 K para 2-TFMBA y 2-TFMB




