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Arreglo supramolecular del
1-(4-nitrofenil)-2-m-tolil-1H-benzo[d]imidazol
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El reconocimiento molecular es un concepto de la Quimica Supramolecular que corresponde a la
capacidad que tienen las moléculas de reconocerse mutuamente y viene definido por la energia y la
informacion involucradas en el enlace (no covalente) y seleccion del sustrato por una molécula
receptora determinada. La interaccion sustrato-receptor debe basarse en la afinidad entre ambos en
cuanto a forma, tamafo, conformacion, polaridad, polarizabilidad, fuerzas de van der Waals, etc. La
afinidad entre dos moléculas en estas propiedades es una expresion de la complementariedad
existente entre ellas. Esta afinidad o complementariedad expresa una informacion fisica y/o quimica
a transmitirse entre las moléculas involucradas. A su vez, esta informacion molecular se revierte en
el compuesto supramolecular formado.

En este trabajo de investigacion se reporta el arreglos moleculares en la red cristalina de un nuevo
derivado del bencimidazol 1.2-disustituido. El bencimidazol de interés cristaliza en un sistema
triclinico, con grupo espacial P -1. La molécula se definié en una solo unidad asimétrica. Todas las
distancias C-C, C-N, N-O estdn en perfecta concordancia con moléculas organicas del mismo tipo ya
reportadas. Con respecto a las interacciones intermoleculares existente en la red cristalina, las
interacciones C12-H12(anillo aromatico del bencimidazol)....N3(anillo del imidazol) y la
N13-013A...Cg(1)(anillo del imidazol) las cuales se propagan en la direcciéon (0 8 -32).

Existen otras dos interacciones adicionales, una de las cuales es la C14-H14(anillo del
nitrobenceno....Cg2(anillo aromatico del bencimidazol) (-x,1-y,-z) con una distancia 2.76 A. La otra
interaccién importante es la que involucra al grupo nitro N13-013A...Cg3 3.254(2) A, 1-x,1-y,-z. La
molécula no es plana, el plano del grupo nitrobenceno con respecto al plano del bencimidazol
forman un angulo de 65.3°, mientras que con el grupo tolil 28.5°.



