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Introduccién

La Difraccién de Rayos X en Monocristales es una técnica
gue ha demostrado ser muy poderosa en la resolucion de
estructuras  cristalinas, revelando posiciones atomicas,
distancias y angulos de enlace, etc. En este trabagjo se
exhiben las estructuras de tres composiciones pertenecientes
a la familia de los imidazolatos obtenidas a partir de esta
técnica. Los imidazolatos son una clase de compuestos que
consisten generalmente de cUmulos tetraédricos MN,
(M=Co, Cu, Zn, etc.), unidos por una pequefia molécula
heterociclica que actia como un ligando angular rigido
bidentado formando estructuras tipo zeolitas (ver fig. 1).
Como una subfamilia de los enrgjados metal-organicos
(MOFs), los imidazolatos exhiben variadas e interesantes
topologias de poros, a mismo tiempo poseen una
excepciona estabilidad térmicay quimica [4]. Debido a esas
caracteristicas combinadas han recibido una notable atencion
en diversos campos tales como: electronica, optica, catalisis,
magnetismo, y mas recientemente como prototipos de
enregjados para el almacenamiento de hidrégeno [1-4].
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Figura 1. Estructura de Imidazol ato.

Desarrollo Experimental

Se escogieron aquellos monocristales homogéneos, de
tamafio aproximado entre 0.1y 0.2 mm alo largo de las tres
dimensiones, de formas regulares y con los bordes bien
definidos. Los patrones de DRX fueron adquiridos en un
equipo Xcalibur-E Oxford Diffraction de la ENCB del IPN,
usando la longitud de onda K, del molibdeno (A=0.71073A)).
La determinacién del modelo estructural de partida se
efectud mediante métodos directos y método de Patterson.
Dicho modelo fue completado mediante sintesis de Fourier.
El refinamiento fue realizado en e programa FullProf
mediante un proceso iterativo hasta que se acanz6 una

condicion de convergencia entre los valores de las
intensidades experimentales y el model o tedrico.

Resultadosy Discusion

De los patrones de DRX, se encontré que los materiales bajo
estudio cristalizan en los sistemas mostrados en latabla 1. En
el primer caso € anillo imidazol no se desprotond, trayendo
como consecuencia que el cobalto quedara en coordinacion
octaédrica, formando una estructura de capas con €l cloro y
las aguas entre las capas. En el segundo caso € imidazol fue
desprotonado, generando una coordinacién tetraédrica para
el zinc, mostrando un enrejado poroso 3D (figura 1). En el
ultimo caso el metal ensamblador también qued6 coordinado
tetraédricamente, pero aqui exhibié una estructura de capas
como en el primer caso.

Tabla 1. Resumen de las composiciones estudiadas

Composicion Sistema Cristalino

[Co(CsH4NL)6] Cl,-4H,0 Triclinico
Zn[C3sH3N]» Tetragona
Co[C7H5N,]» Monoclinico

Conclusiones

A partir de patrones de DRX en monocristales se resolvieron
y refinaron las estructuras cristalinas de tres composiciones
pertenecientes a la familia de los imidazolatos. Se encontré
al metal ensamblador tanto en coordinacién octaédrica como
tetraédrica. Ademas se observaron diferentes y atractivas
topologias de enrejados.
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