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Resumen 

Titulo: Caracterización De Interacciones Moleculares Metano-Ligando Tipo Mof, Con Posible 

Aplicación En Minas* 

Autor: Luis Carlos Cepeda Giraldo** 

Palabras Clave: ligando, MOF, grupos funcionales, factor de peso de Boltzmann, energía 

interactuante, actividad electrónica. 

Descripcion: En este estudio se realizó la caracterización mediante simulaciones computacionales 

de un ligando coordinado con el metal zinc especifico tipo MOFs, altamente afín con el metano, 

por medio de interacciones moleculares, utilizando tres diferentes configuraciones mediante la 

adicción de grupos funcionales en la región aromática. A partir de estos resultados se encontró que 

uno de los ligandos L1, la energía interactuante en una de las interacciones I4 es mayor que la de 

sus pares en esa misma interacción. Sin embargo mediante el factor de peso de boltzmann se 

determinó que la región que presenta mayor energía interactuante entre el gas metano y el ligando 

coordinado con el metal zinc es la región de centro metálico, confirmando las predicciones 

encontrados en los estudios anteriores sobre la contribución del metal zinc al sistema de detección 

reportados en la literatura. Estos resultados sugieren a futuro simulaciones que combinen la 

participación del agua, dióxido de carbono y el metano, con el fin de estudiar la actividad 

electrónica, si a pesar de la presencia de estos gases el metano puede ser detectado en la región de 

centro metálico, y también orientar posibles modificaciones moleculares para el mejoramiento de 

la detección del metano, y a la disminución de la interacción entre los gases competitivos.   

____________________________________________________________________________________________________________________  

Trabajo de Grado 

 

Facultad de  Fisicoquímica, Escuela de Ingeniería Química, Director Cesar Augusto Luna Caceres  codirector Calos  
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Abstract 

 

Title: Characterization Of Metano-Ligand Molecular                                                                                            

Interactions Mof Type, With Possible Application In Mines* 

Author: Luis Carlos Cepeda Giraldo** 

Keywords: ligand, MOF, functional groups, Boltzmann weight factor, interacting energy, 

electronic activity. 

Description: In this study, the characterization was performed using computational simulations of 

a ligand coordinated with zinc metal specific type MOFs, highly related to methane, through 

molecular interactions, using three different configurations by adding functional groups in the 

aromatic region. From these results it was found that one of the L1 ligands, the interacting energy 

in one of the interactions I4 is greater than that of its peers in that same interaction. However, using 

the boltzmann weight factor, it was determined that the region with the highest interacting energy 

between methane gas and the ligand coordinated with the zinc metal is the metal center region, 

confirming the predictions found in previous studies on the contribution of the zinc metal to the 

detection system reported in the literature. These results suggest in the future simulations that 

combine the participation of water, carbon dioxide and methane, in order to study electronic 

activity, if in spite of the presence of these gases methane can be detected in the metal center 

region, and also to guide possible molecular modifications for the improvement of methane 

detection, and for the reduction of the interaction between competitive gases. 
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Introducción 

 

El constante desarrollo de la industria minera, impulsado con los recientes avances del siglo xx. 

Lo cual su explotación de diferentes materiales y piedras preciosas se ha convertido en una de las 

fuentes energéticas con mayor importancia. No obstante, esta actividad plantea retos en cuanto a 

la logística y seguridad industrial, siendo este último de gran importancia. Dada las difíciles 

condiciones a realizar esta labor se ve comprometida por los riesgos y altos índices de 

accidentalidad, afectando directamente a los operarios, la situación cambiante e inestable de la 

mina crea un lugar propicio para la formación de atmosferas explosivas (metano). 

Las empresas han adoptado una serie de métodos y estrategias de detección y censado que 

garanticen la seguridad de los trabajadores que laboran en la misma. El proceso de censado consiste 

básicamente, mediante un operario trae consigo un detector de gases programado con limites 

predefinidos de concentración, para tomar lecturas del ambiente atmosférico de la mina, si en un 

momento dado el detector registra alguna anomalía se activa el mecanismo de alarma notificando 

al operario encargado de un posible riesgo en el lugar del censo. Las grandes empresas cuentan 

con un sistema de monitoreo y gestión altamente complejos, el cual consiste que una vez se registra 

un evento el operario remite la notificación al centro de control donde se toman las medidas 

pertinentes en cuanto a los sistemas de aireación con tal de regular los niveles de concentración 

atmosférica.  Pero a diferencia de las medianas y pequeñas empresas, llevan un registro limitado 

de control y monitoreo de las atmosferas donde las mediciones se realizan de forma manual y 

periódica (R, 2012) , cabe notar que estos mecanismos de alerta crean un tiempo muerto, suficiente 
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para no garantizar la seguridad de la mina debido a las condiciones cambiantes del entorno 

potencialmente peligroso que desencadenaría una explosión con serias consecuencias.  

Razón por la cual esta situación plantea la búsqueda de nuevas alternativas de sistemas más 

eficientes en la seguridad industrial de la mina, para la detección y censado de atmosferas 

explosivas. Por eso los científicos hace cincuenta años (Yaghi, O. M., & Li, 1995) (Meek et al., 

2011), vienen mostrando interés en una clase innovadora de material cristalino con gran porosidad 

(Ma & Zhou, 2010), que son las redes metal-orgánico o MOF (metal organic-framework), por sus 

siglas en ingles. Se caracterizan por ser una clase de material cristalino, formados por la unión de 

átomos agregados metálicos a través de ligandos orgánicos (Gándara, 2012).  

Al analizar la estructura fundamental de la red metal-orgánica, se observa dos componentes que 

lo conforman que son los centros orgánicos (metales) que actúan como nodos de coordinación de 

la red, y los ligandos orgánicos (sistemas fenilvinildieno) considerados los puentes de unión entre 

iones metálicos (Rocca & Lin, 2010) (Rios Carvajal, 2014). Así mismo han captado una amplia 

atención por parte de los investigadores, gracias a sus propiedades entre las que se destacan grandes 

y uniformes porosidades, enormes superficies internas que dan lugar a áreas de 6000 𝑚2 𝑔⁄  (Ma 

& Zhou, 2010). Y gran estabilidad frente a los espectros de electroluminiscencia y 

fotoluminiscencia, importar de cómo se realice la excitación el espectro obtenido es el mismo (S. 

Kuroda, n.d.). Por consiguiente, se han estudiado en diversos campos tales como almacenamiento 

de gases, (Adatoz et al., 2015) catálisis, (Gascon et al., 2014), almacenamiento y administración 

de fármacos, (Keskin & Kizilel, 2011) y sensores(Müller-Buschbaum et al., 2015). 

Recientemente varios investigadores han empezado a explorar como una alternativa viable a 

las redes metal-orgánica como sensores químicos o quimiosensores (Kreno et al., 2012). Para que 

una red metalo-organica sea considerado un quimiosensor, debe poseer la capacidad de interactuar 
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de manera reversible con una molécula selectiva (reconocimiento del analito), con lo cual se debe 

producir un cambio en las propiedades del sistema (transducción de señal) ya sea en los espectros 

de emisión y/o adsorción (Bargossi et al., 2000). Los quimiosensores presentan gran interés en la 

actualidad debido al proceso de detección se realiza in-situ y en tiempo real. Eliminando la 

necesidad de realizar análisis en equipos complejos o laboratorios especializados para determinar 

la presencia de analito (metano), por ende, su gran popularidad en diversos campos (Bakker et al., 

1997) (Bühlmann et al., 2002). 

Este estudio pretende analizar la respuesta de un ligando con tres configuraciones en el anillo 

aromático, sustituidos por tres grupos funcionales coordinados con átomos de Zn. Ante la 

presencia competitiva de gases (Metano, Agua, Nitrógeno y Dióxido de Carbono), implementando 

simulación molecular. Esto con el fin de ubicar las regiones moleculares más afines del ligando 

con el Metano, para posteriormente realizar modificaciones moleculares en el laboratorio MAKRO 

de la Universidad Nacional de Colombia dirigido por el doctor cesar sierra, potencializando su 

detección.  Esto se logrará determinando energías de interacción molecular entre ligando y gases, 

finalizando con un análisis estadístico, basado en el factor de peso de Boltzmann. 
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1.  Marco teórico y Estado del arte 

1.1 Quimiosensores 

 

Los quimiosensores son moléculas de origen abiótico capaces de enlazar selectiva y de manera 

reversible un analito de interés, con un cambio relacionado en alguna de las propiedades del 

sistema, para que una molécula, un polímero o un sistema ligando-metal, actué como un 

quimiosensor (Refugio, 2012). Debe tener la capacidad de interactuar de manera reversible con 

una molécula selectiva (reconocimiento del analito), con lo cual se debe producir un cambio en las 

propiedades del sistema (transducción de la señal), ya sea en los espectros de emisión y/o adsorción 

(Bargossi et al., 2000). Un quimiosensor de respuesta reversible consta de tres componentes: una 

unidad receptora encargado de realizar el enlace selectivo (metal) con el analito, una unidad activa 

(ligante orgánico) que permite el cambio de las propiedades una vez realizado el enlace con el 

analito, y el espaciador el cual su función es regular la geometría del sistema y/o facilitar la 

interacción entre el receptor y la unidad activa (Figura 1). Los quimiosensores presenta gran interés 

en la actualidad debido al proceso de detección se realiza in-situ y en tiempo real. Eliminando la 

necesidad de realizar análisis en equipos complejos o laboratorios especializados para determinar 

la presencia del analito, por ende su gran popularidad en diversos campos (Bakker et al., 1997) 

(Bühlmann et al., 2002). 

 Para un mejor proceso de detección se sustituye los grupos funcionales en su estructura, lo que 

conlleva un cambio en la densidad electrónica, lo que permite a los fenómenos de transferencia 

(electrón, fotón) mejorar de una manera eficiente la respuesta de los quimiosensores (McDevitt et 

al., 1994). 
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Figura 1: Representación de un quimiosensor luminiscente (Bargossi et al., 2000). 

 

1.2 Sistemas Fenilvinildieno 

 

El descubrimiento de polímeros electroluminiscentes, ha centrado gran interés en la actualidad 

en el área (Burroughes et al., 1990), que se conoce como electrónica en polímeros. Su reciente 

popularidad se ha convertido en la parte activa de nuevas aplicaciones tecnológicas. Estos sistemas 

su principal característica es la estabilidad frente a los espectros de electroluminiscencia y 

fotoluminiscencia. Sin importar de cómo se realice la excitación, el espectro obtenido es el mismo 

(Figura 2) (S. Kuroda, n.d.). 

 

 

 

 

Figura 2: Espectro de emisión y absorción de polímeros electroluminiscentes, donde “PL” es fotoluminiscencia y 

“EL” electroluminiscencia (S. Kuroda, n.d.).  
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Entre la línea de investigación de electrónica en polímeros se encuentra, los polímeros 

segmentados conjugados tipo fenilenvinildieno (Figura 3) (Alzate, 2012). Estos polímeros constan 

de dos partes una zona aromática altamente conjugada responsable de las propiedades de interés. 

Y otra zona alifática que otorga movilidad (Alzate, 2012). La mayor diferencia entre los polímeros 

segmentados y los polímeros totalmente conjugados radica en el flouroforo, en los primeros los 

flouroforos se encuentra separados por una sección alifática (Figura 3a), en cambio los polímeros 

totalmente conjugados el flouroforo presenta una interacción directa entre las especies 

cromoforicas que lo componen (Figura 3b).   

 

Figura 3: Representación de polímeros electroluminiscentes tipo fenilenvinildieno, segmentado (a) y 

totalmente conjugados (b). Donde R1 y R2 pueden ser sustituyentes (Alzate, 2012). 

Los primeros polímeros electroluminiscentes sintetizados fueron los totalmente conjugados y 

son los más estudiados en la actualidad (Benzarti-Ghédira et al., 2012). En este Trabajo de 

investigación se estudiaran tres sistemas π conjugados, coordinados con un metal zinc de alta 

conjugación electrónica tipo Fenilvinildieno (fv). Los sistemas π conjugados provienen de estudios 

previos facilitados por el docente cesar luna  (figura 4). Estos sistemas difieren en la naturaleza 

del sustituyente sobre el anillo aromático central de la conjugación. Lo cual estimula el 

movimiento electrónico (sustitución electroatrayente o electrodonadora) que conlleva a una 

respuesta electroflourescente (Benzarti-Ghédira et al., 2012). Que puede modificar la densidad 

electrónica, por medio de sus electrones en los enlaces  pi (π) no localizados, evitando una 
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afectación en los enlaces  sigma (σ) que son los responsables de la estructura de la molécula 

(Akcelrud, 2003). 

 

Figura 4: Representación esquemática de estructuras de ligantes en estudio, -h o neutro (a), -ch3 o 

electrodonador (b), -o-ch3 o electroatrayente (c). 

 

 

1.3 MOF y Sistemas Fenilvinildieno 

 

En la sección anterior se muestra como los sistemas Fenilvinildieno presenta un creciente 

interés en la comunidad científica. Ahora se presenta las redes metalo-organicas (MOFs) como 

una clase innovadora de materiales cristalinos con gran porosidad, formados mediante enlaces 

coordinados por un metal y un ligante orgánico (Liu & Zhong, 2010), que dan lugar a estructuras 

bi y tridimensionales integrando una serie de propiedades óptimas para el diseño de materiales en 

una amplia gama de aplicaciones (Alzate, 2012). 

Al analizar atentamente la estructura fundamental de un MOFs, se observa dos componentes 

esenciales los cuales son: centros inorgánicos (metales) que actúan como nodos de coordinación 

de la red, y los ligandos orgánicos (sistemas fenilenvinildieno) considerados los puentes de unión 

entre los iones metálicos (Figura 5) (Rocca & Lin, 2010) (Rios Carvajal, 2014). En la literatura se 

registra que los metales de transición como el zinc (II) y el cobre (II), como parte receptora del 
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sistema ligando-metal. Presentan selectividad hacia la detección de ciertos analitos, debido a su 

polarización de sus orbitales d, lo que conlleva a un cambio en su densidad electrónica (Allendorf 

et al., 2009). Además se reportan que diferentes sistemas (ligandos), actuando de manera sinérgica 

con los metales enunciados anteriormente, presentan afinidad con el metano (Du et al., 2004) 

(Wang, 2007). En cuanto al ligante orgánico, que otorga no solo flexibilidad y diversidad 

topológica a las redes, sino que permite modificar la funcionalidad de las mismas dependiendo de 

la aplicación deseada  (Allendorf et al., 2009)  (Liu & Zhong, 2010). 

 

Figura 5: Representación de la estructura básica de las redes metal orgánica MOF (Rocca & Lin, 2010) 

(Rios Carvajal, 2014) 
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2. Objetivo general 

 

Determinar las regiones moleculares de un ligando especifico tipo MOFs, altamente afín con el 

metano, por medio de interacciones moleculares 

2.1. Objetivos específicos 

 

• Optimizar estructuras ligando acoplado al zinc de la especie i, y también del gas de la especie j. 

De manera independiente, con el fin de determinar las energías de los sistemas aislados. 

• Optimizar estructura (ligando-zinc) interactuando con el gas j, con el fin de obtener la energía 

optimizada de los sistemas interactuantes. 

• Promediar a través del factor de peso de Boltzmann, las diversas interacciones con el fin de 

encontrar la región molecular del ligando más afín con el metano y gases competitivos. 
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3. Metodología 

 

     Se estudiaron los sistemas ligando coordinados con el metal zinc (𝐿𝑖 − 𝑍𝑛, 𝑖 = 1,2, 3). Donde 

se puede apreciar en la figura 6 que en el ligando uno (L1-Zn) el sustituyente es un hidrogeno, en 

el ligando dos (L2-Zn) el sustituyente es un metil y por último en el ligando tres (L3-Zn) el 

sustituyente es un metoxi. Estos se caracterizan por tener un sistema π conjugado, como se muestra 

en la figura 6. 

Figura 6: Representación esquemática de estructuras de ligandos coordinados con el metal zinc en estudio, 

-H o hidrogeno (a), -CH3 o metil (b), -O-CH3 o metoxi (c).  

 

Estos ligandos coordinados con el metal zinc, interactúan con moléculas de gases nitrógeno, 

agua, dióxido de carbono, y metano (𝐺1: 𝑁2, 𝐺2: 𝐻2𝑂, 𝐺3: 𝐶𝑂2, 𝐺4: 𝐶𝐻4). Aclarando que tan solo 

habrá una unidad molecular por simulación de estos gases.  

Todas las simulaciones se realizara con el programa de simulación molecular ORCA (Neese, 

2012), implementando el nivel de teoría B3LYP/def2-SV(P), donde la función base enunciada en 

el nivel de teoría def2-SV(P), es sugerida por la literatura para cálculos que incorporen un metal 

de transición como el zinc (Weigend, 2006). 

 



  24 

CARACTERIZACIÓN DE INTERACCIONES MOLECULARES 

 

 

A continuación, se describe los pasos enunciados en el cuadro metodológico de la tabla 1. 

 

3.1 Optimización de estructuras.  

 

   Se determina la optimización de la geometría de cada uno de los sistemas aislados, con la 

intención de obtener las energías optimizadas cuando no hay interacción. Con ello se realizaron 8 

simulaciones: una para cada ligando coordinado con el Zn (𝐸𝐿1−𝑍𝑛 , 𝐸𝐿2−𝑍𝑛  𝑦 𝐸𝐿3−𝑍𝑛) al igual que 

para cada gases aislados (𝐸𝐺1, 𝐸𝐺2, 𝐸𝐺3 𝑦 𝐸𝐺4,), siendo 1, 2, 3 y 4 el gas nitrógeno, agua, dióxido de 

carbono, y metano respectivamente. 

3.2 Optimización y cálculo de energía de sistemas interactuantes. 

   Seguido, se procede a simular las interacciones de cada ligando con los cuatros gases, con la 

ayuda de un cálculo de optimización de la geometría de la estructura del sistema, con el fin de 

obtener la energía optimizada del sistema (𝐸𝐿𝑖−𝑍𝑛−𝐺𝑗, energía optimizada ligando acoplado al zinc 

interactuando con el gas). Para obtener la energía interactuante de los sistemas (𝐸𝐼𝑛𝑡𝑒𝑟 , energía 

Tabla 1. 

Representación esquema, cuadro metodológico. 

Revision 
bibliografica.

Optimización de 
estructuras aisladas

Optimización y 
cálculo de energía 

de sistemas 
interactuantes

Determinación de 
energía de enlace de 

los sistemas 
evaluados mediante 
Pesos de Boltzmann 

Analisis de 
resultados
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interactuante), se suma las energías optimizadas cuando no hay interacción (𝐸𝐿𝑖−𝑍𝑛 + 𝐸𝐺𝑗) 

descritos anteriormente, menos la energía optimizada del sistema (𝐸𝐿𝑖−𝑍𝑛−𝐺𝑗), en donde se explica 

mediante la siguiente ecuación (ec.1). 

𝑬𝑰𝒏𝒕𝒆𝒓 =  (𝑬𝑳𝒊−𝒁𝒏 + 𝑬𝑮𝒋) −  𝑬𝑳𝒊−𝒁𝒏−𝑮𝒋    EC. 1 

Otro factor importante, son las regiones moleculares en las cuales se generara la interacción del 

ligando con el gas. Cada ligando se expone a interacciones con cada gas en diferentes regiones 

moleculares los cuales se exponen de manera gráfica en el anexo A. Las posibles regiones son: 

región centro metálico (RCM), región aromática (RA), región alifática (RA) y región aromática 

(RB) y grupo funcional (GF) como se muestra en la figura 7. En la tabla 2, se muestran las etiquetas 

utilizadas para las regiones sometidas a interactuar con cada gas.  

Tabla 2.  

Clasificación de las regiones de cada uno de los ligandos (RA,RCM,RB), el cual interactúa con cada una 

de las moléculas de los gases (𝐺1: 𝑁2, 𝐺2: 𝐻2𝑂,𝐺3: 𝐶𝑂2,𝐺4: 𝐶𝐻4). 
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Figura 7: Esquema y demarcación de cada una de las regiones moleculares del ligando a interactuar con cada 

una de las moléculas de gas (𝐺1: 𝑁2, 𝐺2: 𝐻2𝑂,𝐺3: 𝐶𝑂2 ,𝐺4: 𝐶𝐻4). 

3.3 Promediar estadísticamente las energías de interacción de los sistemas evaluados, 

mediante el factor de Peso de Boltzmann. 

      Mediante el factor de peso de Boltzmann enunciado en la ecuación (Ec.2),   donde p es el factor 

de peso de Boltzmann,  ∆𝑬𝑨𝒋𝒖𝒔𝒕𝒆 es la energía de ajuste relativa, R constante de los gases ideales, 

T temperatura ambiente. Con lo cual podemos determinar los pesos de dichas interacciones 

facilitando el analizar de las regiones más probables afines con cada gas. 

 

𝒑 =  𝒆−∆𝑬𝑨𝒋𝒖𝒔𝒕𝒆 𝑹𝑻⁄      EC. 2 
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4. Resultados y análisis de resultados 

     En este apartado se analiza la influencia de la disposición espacial estable de cada una de las 

moléculas de gas en diferentes posiciones a lo largo de cada uno de los ligandos, con su respectivo 

sustituyente coordinado con el metal zinc, que interactúan de manera sinérgica frente a cada 

molécula de gas, en donde los datos que soportan las gráficas se encuentran en depositados en las 

tablas del apéndice B, y sus correspondientes estructuras optimizadas en el apéndice A. 

 4.1 Optimización de estructuras aisladas de ligandos acoplados al zinc y gas. 

 

    Con el fin de determinar las diferentes energías de interacción de ligandos con los gases en las 

diferentes regiones moleculares, se procede en primera instancia a determinar la energía de los 

sistemas de forma aislada. Cabe resaltar que, con la optimización de la estructura se obtiene la 

distribución espacial más probable de los átomos que compone el sistema. En la tabla 3, se reportan 

las energías de optimización de cada molécula de los cuatro gases y los tres ligandos ilustrados en 

la figura 6. 
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Tabla 3 

Energía optimizada de manera aislada de cada molécula de gas en kj/mol 

(𝐺1: 𝑁2, 𝐺2: 𝐻2𝑂,𝐺3: 𝐶𝑂2,𝐺4: 𝐶𝐻4), y de cada ligando coordinado al metal zinc en kj/mol (L1-Zn, L2-Zn, 

L3-Zn). 

Energías Aisladas 

Molécula E(kJ/mol) Sistema E(kJ/mol) 

G1 -287195,64 L1-Zn -11342438,7 

G2 -200330,941 L2-Zn -11548555,8 

G3 -494540,126 L3-Zn -11943011,1 

G4 -106180,132 

  

4.2 Determinación de las energías de interacción. 

 

      Para proceder a determinar la energía de interacción se realizaron simulaciones de 

optimización de geometría exponiendo el ligando a interactuar con el gas en diferentes regiones 

moleculares figura 6, tal como se reporta en la tabla 2. Para obtener la energía de interacción de 

cada configuración se implementa la ecuación 1, donde la energía obtenida es restada a la suma de 

las energías de optimización de los sistemas aislado gas y ligando coordinado. Los resultados del 

metano son separados de los gases restantes, con el fin de realizar mayor énfasis en las regiones 

afines a dicho gas, lo cual es una de las finalidades del estudio 

4.2.1. Gas metano. Las energías de interacción obtenidas para las diferentes regiones 

moleculares de cada uno de los ligandos con la molécula de gas metano se reportan en la figura 

8. En ellas se puede apreciar que la región molecular del ligando L1, L2 y L3 con mayor 

interacción con el metano es I4. Esta región es resaltada como centro metálico en la tabla 2, con 
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lo cual se evidencia que la coordinación del Zn con los ligandos favorece la detección de metano, 

lo cual se soporta por ser la interacción con mayor energía interactuante para cada ligando. 

 

Figura 8: Comparación entre energías interactuantes kj/mol, de cada uno de los ligandos coordinados con 

el metal zinc (L1-Zn: azul, L2-Zn: gris, L3-Zn: rojo) respecto a la molécula de gas (𝐺4: 𝐶𝐻4 ).  

En el caso del L1, las interacciones I2 también es destacables y orientada hacia el centro 

metálico (5.25 kJ/mol), al igual que la I4 (5.90 kJ/mol). También muy resaltante la interacción I3 

(5.83 kJ/mol), evidenciando una atracción considerable hacia la región alifática (ver tabla 2). Para 

el L2, las interacciones de más alta energía también están orientadas hacia el centro metálico (I2 e 

I4 con 4.61 kJ/mol y 5.74 kJ/mol respectivamente), y al igual que el caso anterior, se aprecia una 

afinidad con la región alifática con el I7 (5.32 kJ/mol). Finalmente, en el L3 se aprecia también 

una gran contribución del centro metálico para la generar interacciones energéticas con el metano 

(I2, I3, I4 e I8 con 5.02 kJ/mol, 4.88 kJ/mol, 5.43 kJ/mol y 4.77 kJ/mol respectivamente), y una 

interacción con la región alifática (I7 con 5.33 kJ/mol). Adicionalmente, la interacción I6 con 5.38 

kJ/mol también sobresale entre las interacciones, ocurriendo está en la región aromática. 
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Con ellos se puede resaltar la que las energías de interacción con el metano están ampliamente 

orientadas hacia el centro metálico, siendo las más energéticas en cada caso (5.89 kJ/mol, 5.47 

kJ/mol y 5.43 kJ/mol para el L1, L2 y L3 respectivamente), pero evidenciando interacciones 

alternas con energía comparable para la región alifática en los tres casos y solo para la región 

aromática en el L3. Con ello se plantearía el primer ligando L1 como el candidato a la detección 

del gas metano en minas, pero no despreciando que la afinidad por el gas no es muy lejana a la de 

los dos ligandos restantes. 

Ahora conociendo las regiones con mayor energía de interacción con el gas metano, se presenta 

en la figura 8 un comparativo energético de las interacciones I4 de cada ligando. En esta figura se 

aprecia que L1 es más afín al metano que los otros dos ligandos. Perfilándolo como posible 

candidato para la construcción de un MOF que detecte metano en minas. 

Es indispensable resaltar que los cálculos mecanocuánticos se realizan a cero Kelvin, por lo 

cual se implementa la ecuación 2, promediando estadísticamente por medio del factor de 

Boltzmann, a 298 K. Con el fin de garantizar que la región I4 sigue siendo la de mayor probabilidad 

a temperatura ambiente, lo cual se reporta en la figura 9a. Se observa que se mantiene la tendencia, 

resaltando que para el ligando L1, la posible región con mayor afinidad al metano es la 

coordinación ligando-Zn (Figura 9b). Con estos resultados, se evidencia que la ausencia de grupo 

sustituyente en el anillo aromático de este tipo de ligados puede favorecer la detección del metano. 
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Figura 9: Factor de peso de Boltzmann a), representación de configuración espacial estable de acuerdo al 

factor de peso de Boltzmann b), del ligando coordinado con el metal zinc L1-Zn respecto a la molécula de 

gas (𝐺4: 𝐶𝐻4 ).  

4.2.2 Comparación gas metano y gases competitivos. 

 

El metano no es el único gas que se encuentra en las minas. Por ello, buscando determinar 

posibles competencias por sitios afines de interacción de los ligandos, se procede a analizar las 

interacciones de cada ligando con los tres gases que pueden compartir regiones moleculares afines 

con el metano. 

4.2.2.1 Dióxido de carbono. El dióxido de carbono es un gas producido por la respiración del 

hombre, lo cual hace que sea un gas que compita con el metano, y posiblemente puede disminuir 

o inhibir la detección del metano. En la figura 10, se reportan las energías de interacción obtenidas 

para dióxido de carbono (G3) al interactuar con los ligados. Se aprecia que las intercalaciones I2, 

I4, I5 e I8 son las más energéticas para el caso del L1 las cuales son en el centro metálico (16.75 

kJ/mol, 16.87 kJ/mol, 15.39 kJ/mol y 17.01 kJ/mol).  Para el caso del L2, se tiene energías de 

interacción en el centro metálico (I1, I2, I4, I5 e I7 con valores de 16.98 kJ/mol, 16.52 kJ/mol, 
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16.82 kJ/mol, 16.54 kJ/mol y 16.42 kJ/mol respectivamente), y adicionalmente se tiene una 

interacción con energía considerable en la región del grupo funcional (I3 con 16.66 kJ/mol). 

Finalmente, para el caso del tercer ligando, las interacciones con el centro metálico (I2, I3, I4 e I8 

con 15.36 kJ/mol, 15.11 kJ/mol, 17.59 kJ/mol y 17.50 kJ/mol) y con la región alifática son 

significativas (I7, I9 e I10 con 15.48 kJ/mol, 15.24 kJ/mol y 15.27 kJ/mol).  

 

Figura 10: Comparación entre energías interactuantes kj/mol, de cada uno de los ligandos coordinados 

con el metal zinc (L1-Zn: azul, L2-Zn: gris, L3-Zn: rojo) respecto a la molécula de gas (𝐺3: 𝐶𝑂2 ). 

 

Se puede observar una mayor afinidad por el centro metálico por parte del monóxido de carbono 

que el metano, pero en el caso particular del L1 y L2, existen afinidades por la región alifática 

considerables para el metano, las cuales no se aprecian para el monóxido de carbono. Por ello, y 

debido a la competitividad, es importante considerar los ligandos L1 y L2 como candidatos a la 

detección de metano. 
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Con el fin de evidencia que las interacciones mantienen su tendencia a temperatura ambiente, 

se determina el factor de peso de Boltzmann para el primer ligando (Figura 11a), y se muestra la 

forma de la interacción de dicho gas con el monóxido de carbono en la figura 11b, mostrando que 

se mantiene la tendencia. 

 

Figura 11: Factor de peso de Boltzmann a), representación de configuración espacial estable de acuerdo 

al factor de peso de Boltzmann b), del ligando coordinado con el metal zinc L1-Zn respecto a la molécula 

de gas (𝐺3: 𝐶𝑂2  ).  

 

4.2.2.2 Nitrógeno.  El nitrógeno (G1) es otra de las especies gaseosas a habitan en el aire, por lo 

cual fue tenida en cuenta como molécula competitiva con el metano. En la figura 12, se reportan 

los resultados de las simulaciones para las interaccionas del nitrógeno gaseoso con cada ligando. 

Al igual que para el metano y el monóxido de carbono, el centro metálico es la región que más 

interacción generar en el L1 (I2, I4 e I8 con 4.30 kJ/mol, 4.23 kJ/mol y 4.18 kJ/mol 

respectivamente), pero con menor energía que para los dos gases anteriores, por lo cual el metano 

tendría preferencia por este centro en lugar del nitrógeno, al igual que para el L2 (I2, I4, I7 e I8 

con 4.43 kJ/mol, 4.07 kJ/mol, 3.19 kJ/mol y 4.15 kJ/mol respectivamente) y L3 (I2, I3, I4 e I5 con 
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3.76 kJ/mol, 3.77 kJ/mol, 3.89 kJ/mol y 3.67 kJ/mol respectivamente). Esto implica que el 

nitrógeno, según los resultados, posiblemente no generar interferencia en la detección de metano. 

 

Figura 12: Comparación entre energías interactuantes kj/mol, de cada uno de los ligandos coordinados con 

el metal zinc (L1-zn: azul, L2-zn: gris, L3-zn: rojo) respecto a la molécula de gas (𝐺1: 𝑁2 ). 

 

Al igual que los casos anteriores, se determina el factor de peso de Boltzmann con el fin de 

detectar un posible cambio de la tendencia de las interacciones a temperatura ambiente para el L1 

(figura 13a), evidenciándose que se mantiene la tendencia (figura 13b).  
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Figura 13: Factor de peso de Boltzmann a), representación de configuración espacial estable de 

acuerdo al factor de peso de Boltzmann b), del ligando coordinado con el metal zinc L1-Zn respecto a 

la molécula de gas (𝐺1: 𝑁2).  

 

4.2.2.3 Agua. Los resultados obtenidos para el agua interactuando con los tres ligandos se 

muestran en la figura 14. A primera vista se detecta que las interacciones del agua son más 

energéticas que las generadas con los tres gases anteriores. Por ello se resalta la alta competitividad 

que tendría con las regiones de interacción, principalmente el centro metálico y la región alifática, 

según lo analizado para el metano.  
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Figura 14: Comparación entre energías interactuantes kj/mol, de cada uno de los ligandos coordinados 

con el metal zinc (L1-Zn: azul, L2-Zn: gris, L3-Zn: rojo) respecto a la molécula de gas (𝐺2: 𝐻2𝑂). 

 

Seguido, se procede a determinar el factor de peso de Boltzmann para L1, donde se aprecia que 

se mantiene la tendencia a 298 K (Figura 15). 

 

Figura 15: Factor de peso de boltzmann a), representación de configuración espacial estable de acuerdo 

al factor de peso de boltzmann b), del ligando coordinado con el metal zinc l1-zn respecto a la molécula de 

gas (𝐺2: 𝐻2𝑜). 
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Se resalta que la interacción más energética en el centro metálico para el L1, L2 y L3 de 70.06 

kJ/mol, 69.26 kJ/mol y 69.20 kJ/mol respectivamente, y las interacciones con la región alifática 

para el L1, L2 y L3 de 46.54 kJ/mol, 47.46 kJ/mol y 46.36 kJ/mol respectivamente. Estos 

resultados muestran que el agua posee una atracción más elevada que el metano, lo cual 

probablemente generara una gran interferencia con la detección de metano. 

4.3 Regiones moleculares. 

 

Con los resultados, se aprecia que el centro metálico es un punto de alta atracción el metano, al 

igual que para otros gases. La región alifática resulta también atractiva para la detección del 

metanol, pero también es altamente a fin con el agua, por ello es necesario buscar grupos 

sustituyentes del anillo aromático y adecuaciones al grupo funcional (carboxilo), con el fin de 

disminuir la acentuación de carga del doble enlace, y así disminuir la atracción del agua y acentuar 

la del metano. Se recomienda realizar las variaciones a los ligandos L1 y L2, con los cuales se 

presentó la atracción significativa del metano es dicha región. 
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5. Conclusiones 

 

Se aprecia mayor afinidad del metano por el L1 en la región metálica, pero dicha región es 

también altamente afín al monóxido de carbono. Por ello la región alifática del L1 y L2, son una 

alternativa, ya que su atracción es significativa para el metano y no para el monóxido de carbono. 

Con ello se pude concluir que se espera que la interacción del metano con la molécula de ligando 

se dé a través del doble enlace que une al anillo aromático con el grupo carboxilo. 

Adicionalmente, el agua es el gas con mayor fuerza de atracción entre los cuatro gases, incluso 

en la región alifática, por lo cual se puede concluir que las modificaciones moleculares deben ir 

orientadas no solo al mejoramiento de la detección del metano, sino a la disminución de la 

detección del agua. 

6. Recomendaciones 

 

Se recomienda realizar a futuro simulaciones que combinen la participación del metano y el 

agua, y estudiar la actividad electrónica (foto absorción y foto emisión), con el fin de verificar si a 

pesar de la presencia del agua, el metano puede ser detectado en la región alifática. 
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Apéndices 

 

Apéndice A: Clasificación de las regiones del ligando. 

Clasificación de las regiones del ligando L1, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G1: N2,). 
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Clasificación de las regiones del ligando L2, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G1: N2). 
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Clasificación de las regiones del ligando L3, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G1: N2). 
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Continuación clasificación de las regiones del ligando L3, el cual interactúa con cada una de 

las moléculas de los gases (G1: N2). 
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Clasificación de las regiones del ligando L1, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G2: H2O). 

 

 

 



  48 

CARACTERIZACIÓN DE INTERACCIONES MOLECULARES 

 

 

Clasificación de las regiones del ligando L2, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G2: H2O). 
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Clasificación de las regiones del ligando L3, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G2: H2O). 
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Continuación clasificación de las regiones del ligando L3, el cual interactúa con cada una de 

las moléculas de los gases (G2: H2O). 
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Clasificación de las regiones del ligando L1, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G3: CO2). 
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Clasificación de las regiones del ligando L2, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G3: CO2). 
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Clasificación de las regiones del ligando L3, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G3: CO2). 
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Continuación clasificación de las regiones del ligando L3, el cual interactúa con cada una de 

las moléculas de los gases (G3: CO2). 
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Clasificación de las regiones del ligando L1, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G4: CH4). 
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Clasificación de las regiones del ligando L2, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G4: CH4). 
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Clasificación de las regiones del ligando L3, el cual interactúa con cada una de las moléculas 

de los gases (G4: CH4). 
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Continuación clasificación de las regiones del ligando L3, el cual interactúa con cada una de 

las moléculas de los gases (G4: CH4). 
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Apéndice B: Información de cada uno de los ligandos coordinados con el metal zinc (L1-Zn, 

L2-Zn, L3-Zn). 

Información de cada uno de los ligandos coordinados con el metal zinc (L1-Zn, L2-Zn, L3-Zn), 

el cual interactúa con la molécula de gas (G1: N2). 
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Información de cada uno de los ligandos coordinados con el metal zinc (L1-Zn, L2-Zn, L3-

Zn), el cual interactúa con la molécula de gas (G2: H2O).
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Información de cada uno de los ligandos coordinados con el metal zinc (L1-Zn, L2-Zn, 

L3-Zn), el cual interactúa con la molécula de gas (G3: CO2). 
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Información de cada uno de los ligandos coordinados con el metal zinc (L1-Zn, L2-

Zn, L3-Zn), el cual interactúa con la molécula de gas (G4: CH4).

 


