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Introducción: Se sintetizó un nuevo 
Lapacholato de cobalto(II) que por 
difracción de rayos X, responde a la 
formula [Co(Lap)2(H2O)2].2DMF [1], donde 
(Lap) se refiere al ligando Lapachol, 
producto natural extraído de la madera del 
árbol lapacho (Tabebuia Avellanedae), con 
el Co cómo ion central, dos moléculas de 
H2O como ligandos secundarios y dos 
moléculas de dimetilformamida unidas por 
el Oxígeno a las moléculas de H2O fuera 
de la esfera de coordinación 
Objetivos: Asignación de las frecuencias 

vibracionales y espectro electrónico 
experimental del complejo mediante un 
análisis comparativo entre valores calculados y experimentales. 
Metodología y Resultados: Se obtuvieron los espectros experimentales IR y 
electrónicos con un espectrómetro Perkin Elmer GXFT-IR y un equipo Beckman DU- 
520. 

La optimización de la geometría, cálculo de las frecuencias vibracionales y espectro 
electrónico se realizaron mediante el programa ORCA, el funcional PW91 y el conjunto 
de funciones base cc-pVDZ. El espectro electrónico se calculó mediante la teoría del 
funcional de la densidad dependiente del tiempo, TDDFT. 
Espectro   vibracional: En Tabla 1 se   presentan los valores de frecuencias 
experimentales y calculadas con la asignación. 
Espectro electrónico: En Tabla 2 se presentan los valores experimentales y calculados 
con la respectiva asignación. 
Conclusiones: Las frecuencias IR calculadas, 
son coherentes con los valores experimentales, 
permite asignar el espectro IR experimental del 
[Co(Lap)2(H2O)2].2DMF. El perfil del espectro 
electrónico calculado es semejante al espectro 
electrónico experimental y permite la asignación 
de las transiciones electrónicas. Sin embargo, los 
valores muestran que se debe realizar un estudio sistemático de funcionales y bases 
para lograr menores errores absolutos. 

 

Referencias: [1].- Farfán, R. A., Espíndola, J. A., Gómez, M. I., Audisio, M.C., Britos, 

M.L., Castellano, E.E., Piro. O.E., J. of Molecular Structure, 1180, 2019, 792-797. 


