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Introduccion

El compuesto 2-(4-nitrofenil)-4H-3,1-benzoxacin-4-ona (NFB), sintetizado por Rai [1]
presenta actividades antiinflamatorias, antibacteriana, antioxidante y antimicobacterial por
lo cual sus propiedades estructurales y espectroscépicas son de gran interés quimico y
farmacoldgico. El compuesto fue caracterizado mediante cromatografia en capa fina
(TLC), espectroscopia de infrarrojo, ‘H-NMR y de Masa y solo fueron reportadas las
principales bandas de su espectro de infrarrojo [1].

Objetivos

Estudiar las propiedades estructurales y vibracionales de este interesante compuesto
(Fig. 1) combinando los espectros experimentales de infrarrojo y RMN [1], disponibles de
la literatura, con calculos tedricos derivados de la teoria de los funcionales de la densidad
(DFT) y la metodologia del campo de fuerza mecénico-cuantico escalado (SQM) a fin de
realizar la completa asignacion de sus espectros [2]. Ademas se reportan los parametros
geométricos, cargas atomicas, ordenes de enlace, principales energias de estabilizacion,
parametros topolégicos, constantes de fuerza y los valores HOMO-LUMO. Los resultados
fueron analizados y comparados con los obtenidos para  2-(4-clorofenil)-4H-3,1-
benzoxacin-4-ona (CFB) y 2-(4-metilfenil)-4H-3,1-benzoxacin-4-ona (MFB) [3].
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Estudio NBO

Los resultados muestran que, con ambos métodos, la carga de los atomos
pertenecientes al anillo de fenilo (Al) fusionado con el anillo (A2) practicamente no
cambia, por esta razén, la reactividad se asocia principalmente con las variaciones de la
carga sobre los atomos pertenecientes al anillo sustituido (A3). Al sustituir el grupo NO, en
NFB aumenta la reactividad del compuesto, en relaciéon a CFB y MFB.

Con ambos niveles de calculo los valores de las contribuciones de las energias de
estabilizacién para las transferencias de carga AET -, debido al anillo nitrofenilo en NFB,
son menores que los correspondientes al anillo clorofenilo, en CFB.

En el NFB se presenta una transferencia o C21-C23— LP(3)027 que no aparece en
los otros dos compuestos y ademas cuenta con mayor contribucion del tipo AET,p_, 5

Si comparamos las energias totales se puede observar que la contribucion de la
energia total del NFB es menor que para el CFB y mayor que para MFB.

Analisis vibracional

El NFB tiene una simetria C; y 78 modos de vibraciéon normales, todos activos en
el espectro IR y Raman. El espectro IR experimental del NFB fue tomado de un estudio
anterior [1] y se predijo el espectro Raman para el que no hay datos experimentales. Se
hicieron las asignaciones de las bandas experimentales a los modos normales de
vibraciébn comparando con moléculas relacionadas y con los resultados de los calculos
realizados.
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Fig2. Espectros tedricos Infrarrojo y Raman de NFB



HOMO-LUMO

Para los tres compuestos fueron comparados los valores del GAP (Enomo-ELumo),
observandose que la presencia del grupo NO, aumenta la reactividad de la molécula, a
diferencia de los sustituyentes CH; y Cl que aumentan la estabilidad de MFB y CFB,
respectivamente. La baja brecha energética de los orbitales de frontera para NFB indica
una baja dureza quimica.

Conclusiones

Las estructuras teoricas de NFB fueron estudiadas usando los métodos B3LYP/6-
31G*y B3LYP/6-311++G**,

Los estudios NBO y AIM muestran que el NFB a pesar de ser el mas reactivo,
presenta una energia total de estabilizacién intermedia debido probablemente a la
presencia de los pares libres del grupo NO..

Se reporta una completa asignacién de los espectros vibracionales y las
correspondientes constantes de fuerza escaladas.

Los resultados fueron usados para predecir su espectro Raman.
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