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Introduccidn: En el presente trabajo se describe la sintesis y caracterizacion estructural y espectroscépica de
una nueva base de Schiff derivada del antibidtico Sulfametoxazol. Las bases de Schiff exhiben una amplia
variedad de aplicaciones bioldgicas, tales como actividad anti-bacteriana, anti-fungica y anti-proliferativa, por
lo que su estudio estructural y espectroscopico es de sumo interés [1].

Resultados: La base de Schiff (BA-SMX) fue sintetizada por reaccién entre soluciones etandlicas de
4-(dimetilamino) benzaldehido y sulfametoxazol a 80 °C. El sdlido formado fue caracterizado mediante RMN
de 1H y 13C y por espectroscopias de IR, Raman y UV-visible. Se resolvié la estructura cristalina por
difraccion de rayos-Xy se estudiaron las interacciones intermoleculares mediante el analisis de las superficies
de Hirshfeld (SH). El compuesto cristaliza en el grupo espacial monoclinico P21/n, con a=15,7553(5) A, b=
6,9061(2) A, c=18,6278(5) A, B=110,789(3)° y Z=4 férmulas por celda unidad. En el cristal, las moléculas
adoptan una configuracion E con respecto al doble enlace C=N del grupo azometina. Se estudiaron las
interacciones intermoleculares mediante el analisis de las SH y las huellas dactilares 2D asociados a ellas.
Este estudio indica que las interacciones H---H son las que mas contribuyen a la SH y ademas la estructura
cristalina muestra una evidente estabilizacion mediante enlaces de hidrogeno no convencionales del tipo
C-H--N, C-H---O y C-H---C. El empaquetamiento cristalino también se caracteriza por interacciones del tipo
---T7 entre los anillos de 5 miembros, con distancias centroide- centroide de 3.926(1) A. Los parametros
geométricos, frecuencias vibracionales, transiciones electronicas y desplazamientos quimicos de RMN
obtenidos mediante calculos quimico cuanticos usando métodos DFT y diferentes conjuntos de funciones
base, muestran muy buena concordancia con los datos experimentales.

Conclusiones: Se presentan estudios de la estructura y propiedades espectroscépicas de una nueva base
de Schiff, complementados con calculos quimico cuanticos por DFT.
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