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Estudio de las interacciones no covalentes en arreglos
cristalinos por pares moleculares de diferentes
conformaciones en bencimidazoles disustituidos
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Se han reportado, que las magnitudes de las interacciones intermoleculares de moléculas se ven
reflejadas en las propiedades fisicoquimicas, por ejemplo, solubilidad, puntos de fusién, densidad,
etc. Nuestro interres es realizar el estudio cristalografico del compuesto derivados de
bencimidazoles, para nuestra molecula de interes, estudio revelan que cristalizan en un sistema
triclinico, con grupo espacial P-1. Se encontraron 4 moléculas independientes en la unidad
asimétrica llamadas 2A, 2B, 2C, 2D. En las 4 moléculas del compuesto, todas las distancias C-C de
benceno caen en el promedio de 1.385, las distancias C-N caen el promedio N1-C2 1.393 A,

N1-C10 1.4344A, tipicas para una hibridacién sp?® del N1 mientras que la distancias N3=C2 1.311A
para el nitrégeno N3 con hibridacién sp? N3-C9 1.392 A, N1-C8 1.395 A. Por otro lado las cuatro
moléculas presentan la misma magnitud de interaccién anillo aromatico posicién 1 y anillo aromatico
posicién 2 y anillo del bencimidazol 3 Existen diferencias significativas entre los planos 2 y 3 oscilan

aproximadamente entre los 6 grados, mostrando la molécula 2C el angulo diedro entre el planol y el
plano 3 es de 66.139 que es la mayor desviacion de los planos de las cuatro moléculas (con respecto
a la molécula 2A que es de 59.289). Con respecto a las interacciones intermoleculares de las cuatro
moléculas independientes del compuesto en la red cristalina son del tipo C,,,,—H...O , con los
oxigenos de los grupo nitro, la distancia més corta es 2.33 A entre la molécula 2C y el grupo nitro
de la molécula 2B, otra interaccion corta es de 2.34 A entre la molécula 2D con el grupo nitro de la
molécula 2A. Se observa una interaccion adicional C,,,,—H®***N, el Nitrogeno 3 del anillo del
bencimidazol. Se puede concluir que las cuatro moleculas, se rercocen entre pares de ellas por
medio de interacciones CH...O, CH...N, ademas las 4 moleculas no son planas.



