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FORMACIÓN DE ARREGLOS MOLECULARES EN EL ESTADO SÓLIDO DEL HETEROCICLOS DERIVADOS DEL BENCIMIDAZOL
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RESUMEN
El proceso por el cual se forma un montaje supramolecular se conoce como autoensamblaje molecular. Se ha tratado de distinguir el proceso de autoensamblaje como el medio en el cual cada molécula forma un conjunto definido, la autoorganización entonces es el proceso mediante el cual estos conjuntos crean estructuras de un orden superior, esto puede llegar a ser útil cuando se trata de cristales líquidos.

En este trabajo de investigación, en nuestras molécula de interés, se observa que cristaliza en un sistema monoclínico C con grupo espacial C2/c con dos moléculas independientes definidas en la unidad asimétrica, todas las distancias C-C de sistema aromático y  C-N del sistema bencimidazol caen en el rango de sistema similares ya reportados, lo interesante de la estructura supramolecular es que las dos moléculas forman sistemas helicoidales desfasados que se van propagando a lo largo del eje cristalográfico a. Las interacciones causantes de este arreglo supramolecular son las interacciones C-H...π y C-H...O(grupo nitro) entre dos moléculas de bencimidazol, también existen interacciones paralelas de los grupo nitro con la densidad π de los anillos de benceno.
1. INTRODUCCION
La molécula de bencimidazol es un importante núcleo heterocíclico que se ha utilizado extensivamente en química medicinal. Muchos compuestos que contienen benzimidazol han encontrado aplicaciones comerciales como agentes inhibidores  antihelmínticos.  Por otra parte, los benzimidazoles puede actuar como ligantes para formar complejos con metales de transición para ser usados como el modelado de sistemas biológicos1 y pueden ser usados como dispositivos orgánicos emisores de luz1. Los complejos de iridio con ligantes 2-fenil-bencimidazol son excelente materiales para la  fosforescencia2. Recientemente hemos modificado 2-fenil-bencimidazol con grupos multifuncionales de nos aseguren el mejoramiento del  transporte de carga de en complejos de iridio 2-fenil-bencimidazol-ciclometalados2.
2. TEORÍA
Un material cristalino es aquel en el que los átomos se estructuran en redes basadas en la repetición tridimensional de sus componentes. La estructura repetitiva se denomina celda unitaria. Los cristales se clasifican según las propiedades de simetría de la celda unitaria. Estas propiedades de simetría también se manifiestan en ocasiones en simetrías macroscópicas de los cristales, como formas geométricas o planos de fractura.  El estudio de la cristalografía requiere un cierto conocimiento del grupo de simetría. Dentro de una molécula, los átomos están unidos mediante fuerzas intramoleculares (enlaces iónicos, metálicos o covalentes, principalmente). Estas son las fuerzas que se deben vencer para que se produzca un cambio químico. Son estas fuerzas, por tanto, las que determinan las propiedades químicas de las sustancias.

Sin embargo existen otras fuerzas intermoleculares que actúan sobre distintas moléculas o iones y que hacen que éstos se atraigan o se repelan. Estas fuerzas son las que determinan las propiedades físicas de las sustancias como, por ejemplo, el estado de agregación, el punto de fusión y de ebullición, la solubilidad, la tensión superficial, la densidad, etc.
Por lo general son fuerzas débiles pero, al ser muy numerosas, su contribución es importante. La figura inferior resume los diversos tipos de fuerzas intermoleculares. Pincha en los recuadros para saber más sobre ellas3.

3. PARTE EXPERIMENTAL
Para el compuesto de estudio se seleccionó un cristal adecuado a partir del líquido madre y fue montado en una fibra de vidrio utilizando el método de la gota de aceite. Los datos de difracción se obtuvieron en un difractómetro Nonius Kappa CCD (radiación MoKα grafito monocromado). Las estructuras se resolvieron por métodos directos. Los programas , SAINT, SHELXS-97  y  SHELXL-97 se utilizaron para la reducción de datos, resolución y refinamiento de la estructura, respectivamente. Refinamiento de F2 se realizó emplenado todas las reflexiones. Todos los átomos distintos de hidrógeno se refinaron anisotrópicamente: Todos los átomos de H se introdujeron en posiciones calculadas y se refinaron con geometría fija con respecto a sus átomos de enlace. 
El bencimidazol de interés cristaliza en un sistema monoclínico C con grupo espacial C2/c con dos moléculas independientes definidas en la unidad asimétrica, tal y como se observa en la figura 1.
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Figura 1. Diagrama Ortep del bencimidazol de interes, mostrando dos moleculas independientes(A/B).

En base a la estrucura cristalográfica refinada, se observa que todas las distancias C-C de sistema aromático y  C-N del sistema bencimidazol de las dos moléculas independientes estan en concordancia con distancias de ejemplos ya reportados en la literatura, lo interesante de la estructura supramolecular es moléculas A  forman sistemas helicoidales desfasados que se van propagando a lo largo del eje cristalográfico a, figura 2.
Este arreglo se debe a las interacciones intermoleculares del tipo C-H∙∙∙O, entre el anillo aromático del bencimidazol y el grupo nitro. Estas interacciones se refuerzan por interacciones  intermoleculares C-H∙∙∙(.
Las interacciones causantes de este arreglo supramolecular son las interacciones C-H...π y C-H...O(grupo nitro) entre dos moléculas de bencimidazol, también existen interacciones paralelas de los grupo nitro con la densidad π de los anillos de benceno, Figura 2.
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También en la figura 2  se observa que la unidad de repetición de la hélice que se observa es de 13,03 A.

En la figura 4 se observa que estas hélices se unen a través de interacciones C-H···O con la molécula B para completar la segunda dimensión del arreglo supramolecular.
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                                                                                   Figura 4. Arreglo supramolecular

Las interacciones intermoleculares Cg....Cg entre los anillos aromáticos de benceno  y los anillos del ciclo de imidazol con anillo aromático de benceno también son importantes para mantener el arreglo cristalino del sólido. Como se muestra en la figura 5, estas interacciones se propagan a lo largo del eje b. Otra interacción importante es la interaccion de los oxigenos del grupo nitro con el anllo de imidazol.
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Figura 5. Interacciones intermoleculares (···(
4. CONCLUSIONES:
El estudio de las interacciones intermoleculares en la red cristalina son importante para mantener el arreglo supramolecular del bencimidazol estudiado, las cuales son del tipo C-H···(, C-H···O, C-(···(, (···O, Tambien observamos que las moleculas del tipo A searreglan para formar una especie heliocidal, la cual se unen a otras a traves de las moleculas de tipo B.
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