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La melamina (M) es una triamino triazina ampliamente usada en la quimica
supramolecular, dado que es capaz de formar hexameros ciclicos mediante puentes de
hidrégeno. Estas rosetas pueden ser adsorbidas sobre diferentes superficies, o, mediante su
apilamiento, pueden formar nanocables.* A su vez, los hexameros forman cavidades capaces
de alojar aniones monovalentes.” Las unidades de M son ademéas modificadas covalentemente
para favorecer el ensamblado de las estructuras mencionadas. Estas modificaciones suelen
realizarse sobre el H del amino, o mediante el reemplazo completo de un grupo -NH,.* No
obstante, hasta la fecha, no se ha considerado el impacto de estas modificaciones sobre la
estabilidad de los puentes de hidrogeno. Con este objetivo, en este trabajo se analiza el efecto
de diferentes sustituyentes (Figura 1a) sobre la energia de dimerizacién de la M (Figura 1b) y
su impacto en la formaciéon de hexameros (Figura 1c). Para ello, se analizaron dimeros y
rosetas de M al nivel de teoria BLYP-D3(BJ)/6-311++G**, con el programa Gaussian 09.
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Figura 1. (a) Estructura de la M y los sustituyentes R analizados. (b) Tipos de dimeros posibles
de la M. (c) Hexdmero ciclico de la M (roseta).

Los resultados muestran que los grupos R favorecen mayoritariamente a un tipo de
dimero. En ellos, las interacciones estan controladas por factores orbitales y electrostaticos. Si
bien el grupo -NHF favorece mas al dimero B (que da lugar a rosetas) y el grupo -CCH
favorece al tipo C (que da lugar a cadenas 1D), la roseta sustituida con acetileno es 11 kcal/mol
mas estable que aquella sustituida con -NHF. En conclusién, las modificaciones covalentes
sobre la M afectan su autoemsamblado. Sin embargo, los factores que controlan a la formacion
de dimeros no se ve reflejada en la formacion de las rosetas.
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