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RESUMEN

Se determina en un monocristal
de Benzoina C;4H;20,, la existen-
cia de un doble enlace de hidrdge-
no entre dos meoléculas vecinas, a
partir de las distancias interatd-
micas determinadas por difraccicn
‘de rayos X y la diferencia de car-
ga parcial de los atomos de oxigeno
de los grupos hidroxilo.y carbonilo.

Los enlaces de hidrdgeno estdn
caracterizados por las siguientes
distancias y dngulos interatdmicos:

Hyg~=== 0§ = 2,12 (4) A
0, ---- 0§ = 2,818(3) &
02 —— H12.= 0,87 (3) ﬁ
Q] ==-= Hi; O, = 148 (2)°
Cp =mw== 0O, Hyz,= 103 (2)°

Los resultados se comparan ¢on
aquellos obtenidos por espectros-
copia infrarroja en otros estados
de agregacidén.
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ABSTRACT

The existence of a hydrogen
double bound between two neigh-
bouring molecules forming dimers,
is determined in a crystal of Ben-
zoin, Cy4H,20; from the interatomic
distances, determined by rays di-
fration and the difference of the
partial charge of the oxygen atoms
in the hidroxil and carbonil groups.

The hydrogen bounds are charac-
terized from the following inter-
atomic distances and bound angles.

Hyp=——— 03 =2,12 (4) A
0; ===~ 04 = 2,818 (3) &
0, ——-= H,, = 0,87 (3) &
0} ==-- H;, 01 = 148 (2)°
Cy ---- O H = 103 (2)°

The results are compared with
those obtained by infrared spec-
troscopy in others aggregation
states.

INTRODUCCION

La benzoina, al igual que la
furoina, en soluciones diluidas en
tetracloruro de carbonoc, presenta
un enlace de hidrdgeno intramole-
cular, segun los estudios realiza-
dos a través de las caracteristicas
de la banda de absorcidn de la vi-
bracidn de valencias del hidroxilo

(1.

Se han realizado estudios (2)
sobre la influencia, que difgren-
te= solventes caracteristicos tie-.

33

nen en este enlace a través de las
bandas de absorcidn Ae las vibra-
ciones de valencia del hidroxilo ¥
de]l carbonilo de estos compuestos.

El espectro infrarrojo de la
benzoina, en estado sélido, en pas-
+illa de KBr prensada, presenta en
la region correspondiente a la vi-
bracidn de valencia del hidroxilo,
una banda de absorcidn con -dos’
maximos definidos, lo.cual ha sido
asignado (3).a.la.presencia de en-



- laces de hidrdgeno del. tipo intra-
;jmolecular e intermolecular. .

: En el estudio de la influencia

. 'del estado de agregacidn sobre la

" naturaleza y fortaleza de los en-
laces de hidrdgeno, resulta_ impor-
tante su evaluacidn en un monocris-
tal del compuesto puro, utilizando
pardmetros estructurales obtenidos
por algun meétodo de difraccidn.

Ha sido estudiado el enlace de
" hidrdgeno que . presenta un monocris-

tal de furoina por difraceidn de
rayos X y se han comparadc los re-
sultados obtenidos con el efectua-
do por espectroscopia infrarroja
en otros estados de agregacién (4).

El objetivo del presente traba-

" jo es efectuar el estudio de los
enlaces de hidrdgeno en un mono=

cristal de benzoina por difraccién
de rayos X, compardndolos con los
gue presenta en otros estados de
agregacidn. S

DESARROLLO

La benzoina utilizada se obtuvo
mediante el método de condensacion
benzoinica (5).

Se determind la estructura cris-
talina de la benzoina (6) empleando
un difractdémetro automdtico de ra-
yos X, selecciondndose un monocris-
tal de 0,1 x 0,03 x 0,5 mm en forma
de aguja y montado en la cabeza go-
niométrica, de forma que los ejes
del cristal y la cabeza goniométri-
ca fueran perpendiculares al plano
del difractémetro 'y para el cdlculo
del pardmetro cristalogrdfico en
la direccidn del eje de la aguja,
se montd un segundo cristal con su
eje perpendicular al eje de dicha
cabeza, hallandose que el mismo
poseia singonia monoclinica, grupo

- espacial P2;/b; Z=4; con parametros
~, de la celda elemental a=10,38(1)
' b=18,60(1), ¢=5,77(NH& v .

U y=106,83°(1) .

La estructura fue refinada por
el método de los minimos cuadrados,
hasta un valor R=4,0%.

El grdfico No.1 corresponde a la
proyeccidn axonométrica de una mo-
lécula de la estructura obtenida.

En la evaluacidn de los posibles
enlaces de hidrdgeno del tipo in-
tramolecular, se consideraron las
distancias interatdmicas entre el
hidrdgeno del grupo -hidroxilo Hi.
con el oxigeno.del grupo carbonilo
(0,), con la nube de los anillos
benceno. Midiendo la distancia mi-
nima posible con los -dtomos de
carbono C;, Cs y Cs de un. anillo y
Ca, Cy0 ¥ C11 del otro anillo.

Las distancias encontradas’ se’
reflejan en la tabla No.1.
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Tabla 1. °

Distancias Interatémicas en A

Hyg=====~ 0, 3,41

le ----- C1 >3,5

H]_z ----- Ca >3'5

H12 ----- C5 >3,5

H12 “““““ Cg 2,4_9

Hyp==——- Cio 3,44

Hyp===-- Ci1

>3,5

Para la evaluacidn del enlace
de hidrdgeno intermolecular, se
considerd la distancia entre el
hidrdgeno del grupo hidroxilo de
una molécula (H;,) a los minimos
puntos considerados para el enlace
de hidrdgeno intramolecular y al
oxigeno del grupo hidroxilo en otra
moleécula vecina.

Las distancias encontradas se
relacionan en la tabla No.Z2.

Tabla 2.
Distancias interatdmicas en R
Hyg—==—- (o} 2,12
Hypr—=—" 01 2,3
Hyp=-—==- Ci >3,5
Hyg====- C4 3,02
Hyg====" o 3,5
le ----- Cé 3,5
Hyp=—==- Cid 3,5
Hyp—om—- Cii 3,5

De acuerdo con las distancias
halladas y teniendo en cuenta las
cargas parciales de los &4tomos .
de oxigeno de los grupos funciona
les carbonilo e hidroxilo, se pue-
de establecer la existencia de un
doble enlace de hidrageno entre
dos moléculas vecinas entre los
grupos ‘hidroxilo y «carbonilo, ca-




racterizado por las siguientes
distancias de enlace:

- o

0,—Hy2, 0,87 (3) &, el enlace
Cs; = 0., 1,211 (4) A,
entre el oxigeno del grupo carbo-
nilo y del hidroxilo de diferentes
moleculas 01~---03, 2,818 (3) &,
entre el hidrogeno del hidroxilo y,
' el oxigepo de otra molecula Hy2~=02,
2,12 (4)A. Estas distancias corres- -
- ponden a los enlaces de hidrogeno
" clasificados como medios (7).

Los valores encontrados para
los dngulos de estos puntos de hi-
drdgeno son:

148 (2)°
103 (2)°

0} ==== Hyp— O1
C, === Oy Hiz

Estos resultados corresponden
a los hallados en el monocristal
de furoina (4), a lo largo del cris-
tal se enlazan las moléculas por

k]
puentes de hidrdgenos, lo cual
estd en correspondencia con la
morfologfa externa del cristal,
existiendo entre’ las moléculas
una débil atraccidn de Van der
Waals (ver grafico No.2).

Teniendo en cuenta gue los dos
enlaces de hidrdgeno presentan
iguales caracteristicas, de tipo
intermolecular, se comprueba la
no permanencia del enlace de hi-
drdgeno intermolecular determinado
en las soluciones diluidas en sol-
ventes inertes para espectroscopia
infrarroja, asi como que las ban-
das de absorcion infrarrojas de
este compuesto- en disoluciones sd-
1idas de KBr muestran que se ha
producido modificacidn de la es-
tructura cristalina y de que el
enlace de hidrdgeno intramolecular
presente en las soluciones dilui-
das de solventes inertes es débil.

CONCLUSIONES

1. En un monocristal de benzoina,
C;4,H:20, de singonia monoclini-
ca v grupo espacial P2,/b; Z=4
y cuya estructura fue determi-
nada por difraccidn de rayos X,
se comprobd la existencia de
un doble enlace de hidrdgeno
entre dos moléculas vecinas ca-
racterizadas por las siguientes
distancias interatdmicas y dn-
gulos de enlace:
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0, -=-—--0} 2,818(3) A
0O, -=---H;: 0,87 (3) A
0} -=---H;,—C, 148 (2)°
Cs 01 H,z 103 (2)°

2. Los espectros infrarrojos de
benzoina en disoluciones séli-
das de XBr demuestran que se
modifica la estructura crista-
lina, existiendo enlaces de
hidrdgeno de otras caracteris-
ticas a los presentes en un

Hyp-===-0} 2,12 (4) é' monocristal del compuesto.
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Gré.fico | No . 1 .

Grafico No.2.

be?éécién-axaﬁaméﬁrica de la benieina

Proyeccién;aflo”lér§@ déi%eje'bzﬁe dos

moléculas: vecinas,; donde: se muestran los

enlaces de hidrdgeno.
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