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INTRODUCCION

El diseno y sintesis de materiales emergentes, tales como las
redes organicas de enlaces de hidrégeno! (HOFs, por sus
siglas en inglés), requiere un conocimiento muy fino vy
detallado de las interacciones puestas en juego. En este
campo, es sabido que numerosos factores pueden atectar la
estabilidad de las interacciones entre fragmentos molecu-
lares.? Es por ello que en este trabajo se estudia el efecto de
determinadas modificaciones covalentes sobre la formacion

de puentes de hidrégeno en dimeros de melamina (M).

RESULTADOS y DISCUSION

METODOLOGIA
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COMPONENTES [ A 8 C COMPONENTES | A 8 ¢
Electrostatica 11,7 -13,7 -10,4 Electrostatica -11,9 -13,8 -16,2
ntercambio -7.,5 -7,1 -6,8 ntercambio -7,5 -7,7 -7,9
Repulsidn 45 3 46,9 425 Repulsidn 44 8 46,9 48 8
Polarizacion -33,1 -35,0 -32,4 Polarizacion -32,3 -33,8 -35,4
Dispersion -/7,5 -8,3 -7,3 Dispersion -7 .4 -7, 7 -8,0
TOTAL 14,4  -17,3 -14.5 TOTAL 14,2 -16,1 -18,6

combinaciones
mas estables

Vista frontal
y lateral

La mayor estabilidad esta gobernada por
las interacciones electrostaticas y orbitales

Vista frontal
y lateral

Los resultados NBO son consistentes con
las componentes AE

CONCLUSIONES
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