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Introducción. El estudio del empaquetamiento cristalino de los sólidos orgánicos es 
un tema de relevancia para áreas como la ingeniería de cristales, la química 
supramolecular y/o el diseño de fármacos.[1,2] Así mismo, es interesante poder 
identificar los factores externos (como la presencia de solventes orgánicos) o 
geométricos y/o electrónicos que influyen en las interacciones intermoleculares que 
orientan el empaquetamiento. En este trabajo se ha estudiado, por difracción de rayos 
X de monocristal (DRX), el empaquetamiento cristalino de 8 triazoles vecinales 
estructuralmente similares (4-arilcarbonil 5-trifluorometil sustituidos). Estos fueron 
obtenidos a partir de la reacción entre 2-trifluorometilcromonas y azida de sodio.  
Resultados. De los 8 compuestos analizados, 4 de ellos establecen interacciones 
H···O entre el NH y el O carbonílico (Figura 1, izquierda) y el dímero formado se 
estabiliza, además, por interacciones NH···F. Otros 2 interaccionan con moléculas de 
solvente (agua y DMSO, Figura 1, centro) que impide los contactos con moléculas de 
la misma especie. En los 2 compuestos restantes, el contacto se da con oxígenos 
diferentes al O carbonílico (Figura 1, derecha). La energía de las interacciones H···X (X 
= O, F) fue analizada por NBO y la topología de la densidad de electrónica de estas 
fue estudiada por QTAIM. En ambos casos se observó que las moléculas de solvente 
establecen las interacciones H···O de mayor energía (> 40 kJ/mol, NBO) mientras que 
las interacciones H···F son de naturaleza débil (< 4 kJ/mol, NBO). Otros contactos 
identificados fueron Cl···F, F···F, C···O y π-stacking.  

Figura 1.  
 

Conclusiones. El empaquetamiento cristalino de estos compuestos está orientado por 
la formación de láminas, mayormente debidas a las interacciones NH···O y H···F. Las 
capas se forman, principalmente, por apilamiento π-stacking y/o halógeno···halógeno. 
Así mismo, se evidenció que las moléculas de solvente reorientan el arreglo. 
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