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INTRODUCCIÓN METODOLOGÍA
El diseño y síntesis de materiales emergentes, tales como las
redes orgánicas de enlaces de hidrógeno1 (HOFs, por sus
siglas en inglés), requiere un conocimiento muy fino y
detallado de las interacciones puestas en juego. En este
campo, es sabido que numerosos factores pueden afectar la
estabilidad de las interacciones entre fragmentos molecu-
lares.2 Es por ello que en este trabajo se estudia el efecto de
determinadas modificaciones covalentes sobre la formación
de puentes de hidrógeno en dímeros de melamina (M).

Cálculos DFT al nivel BLYP-D3(BJ)/aug-cc-pVDZ

Energías ∆Ebond = ∆Eint + ∆Edef ∆Gbond

LMOEDA
∆Eint = ∆Eelec + ∆Eexc + ∆Erep + ∆Epol + ∆Edisp

NBO

RESULTADOS y DISCUSIÓN

Estructura de la M
y de los grupos R

Descomposición de la energía de interacción

Energías perturbatibas de segundo orden E(2)
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A B C

nA⟶𝜎*𝜎D−HD−H···A (D, A = N):
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Tipos de dímeros de M
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CONCLUSIONES REFERENCIAS

Energías Libres de Gibbs 
de Unión (∆Gbond)

Energías de Interacción 
(  : estructuras más favorecidas)

➤

➤

E(2) [kcal mol−1]

nA⟶𝜎*𝜎D−H

LMOEDA

➤

COMPONENTES A B C
Electrostática -11,9 -13,8 -16,2
Intercambio -7,5 -7,7 -7,9
Repulsión 44,8 46,9 48,8
Polarización -32,3 -33,8 -35,4
Dispersión -7,4 -7,7 -8,0
TOTAL -14,2 -16,1 -18,6

➤ ➤

➤

COMPONENTES A B C
Electrostática -11,7 -13,7 -10,4
Intercambio -7,5 -7,1 -6,8
Repulsión 45,3 46,9 42,5
Polarización -33,1 -35,0 -32,4
Dispersión -7,5 -8,3 -7,3
TOTAL -14,4 -17,3 -14,5

➤

➤

➤

La mayor estabilidad está gobernada por 
las interacciones electrostáticas y orbitalesVista frontal 

y lateral
Vista frontal 

y lateral

Los resultados NBO son consistentes con 
las componentes ∆Epol

combinaciones 
más estables

B C

§Las modificaciones covalentes sobre la M afectan su auto-
emsamblado

§El reemplazo completo del grupo amino resulta más 
efectivo que el reemplazo de un H.

§El grupo −NHF favorece al dímero tipo B, mientras que el 
grupo −CCH favorece al dímero tipo C.

§La estabilidad está controlada por factores electrostáticos y 
orbitales
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