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Introduccion

Los imidazolatos porosos y sus derivados
(benzoimidazolatos, 2-ethyl-imidazolatos...) consisten de
una unidad tetraédrica de MN4 (M = Co, Cu, Zn, etc.) unidos
por una molécula heterociclica (N-piridinico and N-
pirrolico) que actia como un ligando angular rigido
exobidentado para formar estructuras tipo zeolitas. El fuerte
enlace ente metal y anillo imidazol, mejora la rigidez de los
enlaces del ligando que puede resultar en un robusto y estable
solido poroso con un elevado contacto superficial. Debido a
lo anteriormente mencionado y a la diversidad estructural es
que los imidazolatos han sido extensivamente estudiados
como materiales nanoporosos con aplicaciones para el
almacenamiento de Hidréogeno y captura de didxido de
carbono. Por otra parte, dichos compuestos son usualmente
obtenidos como polvos por lo que la  determinacion
estructural se obtiene resolviendo y refinando a partir de datos
de difraccion de Rayos — X en polvos. Debido a la naturaleza
d dicho estudio utilizando unicamente datos de difraccion
podria ser una tarea insoluble, por lo que el uso de datos
complementarios de técnicas espectroscopicas aparece como
una opcién a introducir “a priori” informacion en la
determinacion estructural. En esta contribucion tal estrategia
es discutida con el el 2-etilimidazolato de zinc.

Analisis y Resultados
eCaracterizacion espectroscopia por Infrarrojo

El Imidazol presenta un espectro IR peculiar en el estado
solido. Presenta una amplia banda de absorciéon muy intensa
de 3000 a 2500cm™!, debida a las vibraciones de los fuertes
puentes de hidrogeno con el Nitrdgeno pirrdlico y piridinico.
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nitratos del metal de
transicion la amplia
absorcion de 3000 a
2500 cm™ desaparece y
la banda de vibracién
C-H localizada
aproximadamente a los
1050 cm-1 se recorre a
los 1058cm-1 en el 2-
etilimidazolato de zinc,

FIG. 1 Espectro de Infrarrojo del 2-etilimidazol y el Zn(etlm)2

esto debido a la transferencia del proton presente en la
molécula del imidazol

e Difraccion de Rayos — X

Grupo espacial P3,21
Parametros de celda
a=b=28.4745(1)
c=12.866(1)
a=p=90;y=120°
Volumen 800.2042 A3; Z=3

FIG2. Coordinacion tetraédrica del atomo de zinc

El andlisis estructural indica que

k‘ “ 4 ,A‘ M el atomo de zinc estd
& K & L coordinado tetraédricamente
‘..E?: ' }7 ﬁff con  cuatro nitrogenos
A A R = provenientes del anillo

‘. etilimidazol, formando una

estructura porosa tridimensional
como se observa en la FIG. 3.

FIG 3. Enrejado poros tridimensional

Conclusiones

Se pudo dar seguimiento de la reaccion entre el 6xido de zinc
y los correspondientes imidazoles identificando las bandas
caracteristicas de los imidazolatos en general. A través del
analisis estructural de Rayos — X se puede observar que los
imidazolatos presentan una coordinacion tetra¢drica M — N.
Asi mismo debido a los grupos funcionales, estos materiales
presentan una topologia caracteristica de la red cristalina.
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