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Un nuevo sensor selectivo (L) fluorogénico y cromogénico’ del catién Cu*?, que
permite su deteccion por cambio de color, ha sido sintetizado y evaluado. A la
determinacion de la constante de complejacion, y la estequiometria del complejo se
suman los cdlculos via la teoria del funcional de la densidad (DFT) con el objeto de
evaluar la estructura, geometria y estabilidad del complejo con el catién citado.
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De las geometrias optimizadas de L y L-Cu** se obtuvieron los valores de los
angulos diedros correspondientes al sistema bifenilico. Estos valores (59,53° y 48,41°,
respectivamente) demuestran que hay una marcada disminucion del angulo diedro
(~11°) como consecuencia de la quelacién, lo cual incrementa la rigidez del ligando.
Luego, se genera un corrimiento batocrémico producido por el complejo L-Cu* en la
region UV-Vis y que ademas puede ser responsable del aumento en la intensidad en la
fluorescencia. También se determiné a través de los valores de las energias totales que
el catién Cu*? coordina con los nitrégenos presentes en la porcién benzotiazélica.?
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