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Infroduccion Estabilidad de radicales
Los radicales libres son especies que confienen electfrones despareados. La regla Org O,n ic OS b GSG da e n IG

del octeto no aplica. El O, es el elemplo mas familiar de un compuesto con /7 pe

electrones sin par Los radicales estudiados aqui son casi siempre intermediarios, 1' d 1'

formados en un mecanismo de reaccion y consumidos en el siguiente. En base a e Orla e O O m OS
su tiempo de vida media los radicales se clasifican en estable con t1,, > 10°s y no 7 . .

estable con t,,,<107s. Estos radicales estan clasificados en primarios, secundarios y C U On TIC OS In fe rO C TU Gn Tes
terciarios, dependiendo del numero de atomos de carbono directamente

enlazados al carbono que contiene el electron despareado.

Se estudio la estabilidad de los radicales basdndose en las energias inter e intro Maximiliano Garcia Hinojosa, M. C. David Ignacio Ramirez
atomicas de los carbonos radicales segun la suma de sus componentes Palma, Dr. Fernando Cortes Guzmdn
electronicos ay B.

Mientras que la topologia de la densidad electronica p
provee un mapeo de los dtomos, enlaces y estructuras, no da
indicacion alguna de maximos de p correspondiente a 10s
pares de electrones del modelo de Lewis. La base fisica de
— ~0.04420 este modelo es mas abstracta, que la simple densidad,
apareciendo en el Laplaciano de la densidad. Esta funcion es
la derivada direccional del campo vectorial gradiente VZp y
determina las concentraciones de carga
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Puntos criticos de V?p Alfa (izquierda) y Beta (derecha), junto con las distribucion de
electrones en el Orbital Molecular

Isosuperficies de V2p para el monoxido de carbono (azul) y
borano, BH; (rojo) representando las regiones de concentracion
de carga.

Densidad electronica Alfa (izquierda) y Beta (derecha) del metano radical. Las MeTOdO‘OgllO

areas rojas son de mayor concentracion
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Analisis de
E_IQA (molécula) resultados )
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« Se observaron estructuras trigonal 800 6-311++g(2d,2p))

plano en el carbono radical, - A

consistente con su hibridacion. 140.0
» Los punfos crificos de V2p, y Vp, 0

-180.0

mostraron complementarse en la
grafica de puntos criticos totales
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formando una estructura E_IQA_intra (C_radical)
tetraedrica. X - .
ope 7 ——t— Lo
» La estabilidad de la molécula 225 = "
’ - -37.4000
aumentfo segun su humero de 23 .
enlaces dwec;’ros Ccon ofros - . -
carbonos, mientras que la de el 374600
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carbono radical disminuyo debido - -37.4800
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a suU electron a despareado. - -37.5000
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Conclusiones

La estabilidad de la molécula aumento proporcionalmente al numero
de enlaces directos con otros carbonos, mientras que el carbono
radical fue desestabilizado inversamente por su componente a, que es
donde se localiza el radical, debido a la repulsion con los demads
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