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Los enlaces de halógeno (EXs) son interacciones de tipo R–X...B siendo R un átomo o grupo de átomos unido covalente-
mente a un halógeno X (I, Br, Cl y en menor medida F) y B una base de Lewis1,2. Este tipo de interacciones está presente 
prácticamente en cualquier sistema que incluya una especie halogenada y una base de Lewis, por lo que su detección 
experimental podría ser de importancia analítica3. En este trabajo realizamos un estudio teórico/experimental para 
detectar y caracterizar los EXs formados entre el bromo molecular y la acetona, por medio de Espectrofotometría UV-Vis 
y modernas técnicas Modelado Molecular. Por medio de estas técnicas, se optimizaron las geometrías de distintos 
complejos bromo-acetona. Luego se calcularon los espectros UV-Vis empleando la teoría del funcional de la densidad 
dependiente del tiempo (TD-DFT).

Experimentalmente se observa que el bromo gaseoso concentrado (Br2 (cc)) muestra dos picos de absorción λ1,exp = 238 
nm y λ2,exp= 454 nm (fig 1 - línea verde), mientras que a bajas concentraciones (Br2 (dil)) se observa solo uno λ2,exp= 415 
nm (fig 1 – línea amarilla). Las soluciones de bromo en acetona (Br2 (Ac))muestran que el pico de máxima absorción del 
bromo (λ2,exp) se desplaza hacia menores longitudes de onda a medida que la dilución aumenta (fig 1 – líneas purpura 
y azul). En la figura 2 se representan los orbitales moleculares correspondientes a las transiciones electrónicas carac-
terísticas del Br2 (fig 2a) y de los complejos complejos Br2∙∙∙Br2, Br2∙∙∙Ac y Ac∙∙∙Br2∙∙∙Ac (fig 2b, 2c y 2d, respectivamente), 
con sus respectivos máximos de absorción (λteor). Los resultados teóricos muestran que la presencia del λ1,exp en el 
espectro del Br2 (cc) (fig 1 – línea verde) se debe a la formación de EXs entre moléculas del mismo gas (fig 2b). Además, el 
desplazamiento del λ2,exp está íntimamente relacionado al número de EXs que forma el Br2 con la acetona, siendo λ2,teor 
= 444 nm para los complejos que no poseen EXs (λ2,exp = 454 nm para el Br2 (cc)), λ2,teor = 390 nm para los que presentan 
1 EX (λ2,exp = 395 nm para el Br2 (Ac) concentrado), y λ2,teor = 360 nm para aquellos que presentan 2 EXs (λ2,exp = 365 nm 
para el Br2 (Ac) diluido). En otras palabras, el λ2 se desplaza hacia longitudes de onda menores a medida que aumenta el 
número de EXs entre el Br2 y la acetona. Finalmente, se observan muy buenas correlaciones entre los resultados exper-
imentales y teóricos, por lo que esta metodología podría ser aplicada para la detección y caracterización de algunos EXs 
que se presentan tanto en fase gas como en solución acuosa.
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Figura 2. Orbitales Moleculares Canónicos HOMO y LUMO del Br2 (a) y de los 
complejos Br2∙∙∙Br2 (b), Br2∙∙∙Acetona (c) y Acetona∙∙∙Br2∙∙∙Acetona (d), con 
sus respectivos λabs.

Figura 1. Espectro UV-Vis experimental del Br2 gaseoso y mezclas de Br2-
acetona.


