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INTRODUCCION

Forman entidades supramoleculares que se coordinan a
ligandos axiales o a ligandos externos de los macrociclos



http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/0/07/Cytochrome_c.png
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/4/4d/Heme.svg
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5 Porfirinas de diferentes caracteristicas

R R
R Y R= *QOH
R R R R
R R
Meso-tetra-4-fenil porfirina cloruro Protoporfina IX (P-p) Meso-tetra-4-hidroxifenilporfirina
de hierro (IIT) (FeP-ph) (P-ph)
R
A
R=* / N
R R —
R R
Meso-tetra-4-N-piridilporfirina Meso-tetra-4-carboxifenilporfirina

(P-py) (P-ca)
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2 ligandos dipiridinicos

o ol

TN_/ N, [ \

— — N N

4,4"-bipiridina (bipy) O
Di-2-piridil cetona (dpk)

/

Fell y Felll
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Metodologias de sintesis

Metodologia alternativa

Metodologias clasicas
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Transmitancia (u. a.}

Wl S St it
CARACTERIZACION DE REACTIVOS
Espectroscopia de IR
Porfirinas Ligandos organicos
F-ca dpk
F-py I
o /’WMW :
e E Bipy

4000 3000 2000 1000 800700600 500 400 4000 3000 2000 1) 1000 200700600 400 400

v(icm)
P-ca: Meso-tetra-4-carboxitenilporfirina, P-py: Meso-
tetra-4-N-piridilporfirina, P-ph: Meso-tetra-4-
hidroxifenilporfirina, P-p: Protoporfina IX y FeP-ph:
Meso-tetra-4-fenil porfirina cloruro de hierro (III)

vicm

Bipy: 4,4 -bipiridina , dpk: Di-2-piridil cetona
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EXPERIMENTAL

Sintesis

Fell, dpk
F-ca \ / e
\ / Microondas CEM RARS

Agua +Acetona

L

Agitacion

»
180 , 2 horas

Enfriamiento lento a temperatura amidente

Recipiente de politetrafluoroetikeno
[Fe(CysH,;,N,04)] Teflon . b
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RESULTADOS Y DISCUSION

-Espectroscopia de IR
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RESULTADOS Y DISCUSION

- Difraccion de rayos X en monocristal

Férmula

Masa Molecular
Sistema cristalino
Grupo Espacial (n°.)
a,

VA
, o

A

N<™O T

lcalc) gr.cm'3
F(000)

Toma de datos
Difractometro
Temperatura, K
u, mm-1
Radiacién, A(Mo Kay), A
Dimensioén del cristal, mm
Intervalo de 6, °©
Intervalo h, k, |

N° de reflexiones medidas
R (int)
N° de reflexiones independientes
N° de reflexiones observadas
[1>4c(1)]

Afinamiento

Datos/Restricciones/Parametros
Factores de acuerdo [I1>2o(1)]
Factores de acuerdo

[Todos los datos]

Pico de densidad residual, e.A

Cag Har Ny Fe Og
843.59
Monoclinico
P2, (n. 4)
11.0925(13)
8.8930(10)
20.112(2)
103.066(12)
1932.6 (2)

2

1.45

866

Oxfford Diffraction XCALIBUR2
293

0.455

0.7107

0.37x0.16x0.005
3.00<6<23.99
-12<=h<=12, -9<=k<=10,
-11<=|<=22

5930

0.0291

5184

2654
5184 /586 / 554
R1=0.0444 wR2=0.0650

R1=0.0971 wR2=0.0727
0.535,-0.275

Difractometro Oxfford Diffraction XCALIBUR2
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RESULTADOS Y DISCUSION

- Estructura cristalina de [Fe(C,;H,,N,O; )]

Distancias:

d(Fe-N1)=2.0493(6)A
d(Fe-N2)=2.0461(6)A
d(Fe-N10)=2.0493(5)A
d(Fe-N11)=2.0162(6)A
d(Fe-02)=1.9822(5)A
d(Fe-06)=2.2991(5)A

El Fel! se oxida a Felll
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RESULTADOS Y DISCUSION
- Estructura cristalina de [Fe(C,;H,,N,O; )]
01 (carbonilo) -0.70
O2(carboxilo) -0.15
03 (carbonilo) -0.69
04 (carboxilo) -0.14
05 (carbonilo) -0.69
06 (carboxilo) -0.14
Q7 (carbonilo) -0.69
08 (carboxilo) -0.14
N1(pirrélico) 0.39
N2 (iminico) -0.41
N10(pirrélico) 0.38
N11 (iminico) -0.51

Desprotonacion asimétrica
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RESULTADOS Y DISCUSION

- Estructura cristalina de [Fe(C,;H,,N,O; )]
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Unidades 2D quirales
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RESULTADOS Y DISCUSION

- Estructura cristalina de [Fe(C,;H,,N,O; )]

La estructura 3D peserva la quiralidad.
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CONCLUSIONES

1. La dificultad que presenta la disolucion de porfirinas puede
superarse mediante el uso de varias combinaciones de codisolventes
y de la calefaccion por microondas.

2. La desprotonaciéon asimétrica de la porfirina P-ca no se puede
desligar de la oxidacion del hierro(II) a hierro(III).

3. El compuesto [Fe(P-ca)] presenta un esqueleto 2D quiral cuyo
apilamiento 3D preserva la quiralidad.
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