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Resumen 
A partir del comportamiento de compuestos de estructura de cadena de tres anillos, cercanos por sus propiedades ópticas, 
de fluorescencia y generación láser, se presenta la comparación de las características de estructura electrónica y la estima-
ción de las misma en términos de algunos descriptores moleculares químicos globales  utilizando los enfoques de las teoría 
Ab Initio y DFT empleando como funciones base 6-31G+(d). Los compuestos escogidos son 2-[2-X-fenil]-5-fenil-1,3-
Oxazol, 2-[2-X-fenil]-5-fenil-1,3,4-Oxadiazol, y 2-[2-X-fenil]-5-fenil-furano, con X=H, F y CL La razón de su estudio obe-
dece a que estos compuestos presentan interés en la Física del Láser, ya que con base a ellos se construyen estructuras mas 
complejas de compuestos que se usan como medios activos para láseres sintonizables. 
 
Palabras claves: Medios activos para láseres sintonizables, teoría del funcional de la densidad, base 6-31G+(d), molecular 
descriptors 

Abstract 
The organic molecules of a chain structure containing phenyl, oxazole and oxadiazole rings in different combinations are 
used as active media for tunable lasers1,2. From this viewpoint, we focused in the theoretical study of organic compounds of 
three rings, which have similar optical properties (fluorescence and lasing properties). The main goal of this study is to 
compare the electronic structure through the analysis of molecular global descriptors defined in the DFT framework of  2-
[2-X-phenyl]-5-phenyl-1,3-Oxazole, 2-[2-X-phenyl]-5-phenyl-1,3,4-Oxadiazole, and 2-[2-X-phenyl]-5-phenyl-furane with 
X=H, F and Cl. The basis set used was 6-31G+(d).  
 
Keywords: Active Media for tuning lasers, Ab initio and DFT Theories, base 6-31G+(d), molecular descriptors 
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1. Introducción 

En muchos trabajos de investigación se ha mostrado que 
una forma de abordar el “Primer problema fundamental de 
interés común de la Espectroscopia Óptica Molecular y la 
Física del Láser”: El cubrimiento de la franja espectral mas 
ancha posible con emisión láser; es usando colorantes como 
medios activos [1] . También se sabe muy bien que la altera-
ción de la estructura molecular inicial mediante el cambio 

de su longitud de la cadena molecular a través de la adición 
de algún tipo de anillo o la substitución de uno de los hidró-
genos laterales de la cadena molecular por un sustituyente 
donor (aceptor)  de electrones en una posición estratégica de 
alguno de los anillos de la estructura molecular en muchos 
casos ha permitido obtener el efecto láser en otras regiones 
de interés u obtener el efecto láser en una estructura donde 
no había sido posible [2]. Todo esto muestra, como es posi-
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ble ir barriendo diferentes regiones espectrales y ampliar 
cada vez más el ancho espectral con el efecto láser mediante 
la utilización de los colorantes como medios activos.  
 
Dentro de las estructuras moleculares de compuestos orgá-
nicos que se han utilizado con propósitos de obtener el 
efecto láser están los siguientes tres compuestos orgánicos 
fundamentales de estructura de cadena de tres anillos: 2,5-
bifenil-1,3 -Oxazol, 2,5-bifenil-1,3,4-Oxodiazol, y 2,5-
bifenil-furano, compuestos muy cercanos por sus propieda-
des ópticas de fluorescencia y de generación láser [3]. Lo 
interesante de estas estructuras moleculares es que permiten 
generar tres familias diferentes de compuestos con base a 
sustituyentes halogenados en la forma 2-[2-X-fenil]-5-fenil-
1,3-Oxazol, 2-[2-X-fenil]-5-fenil-1,3,4-Oxadiazol, y 2-[2-X-
fenil]-5-fenil-furano con X=H, F y Cl. Además a partir de 
estas estructuras moleculares utilizadas como fragmentos, 
ha sido posible diseñar y construir nuevos compuestos 
orgánicos de cadenas moleculares mas largas con buenas 
propiedades de fluorescencia y generación láser en otras 
regiones espectrales de longitud de onda mayor.  
 

 
 
Fig. 1. Compuestos de interés: 2-[2-X-fenil]-5-fenil-furano,  2-[2-

X-fenil]-5-fenil-1,3-Oxazol y 2-[2-X-fenil]-5-fenil-1,3,4-
Oxadiazol donde X=H, F y Cl) 

 
De otro lado, se sabe que la Química Cuántica Computacio-
nal[4] es una herramienta que permite llevar a cabo el estu-
dio de estructura electrónica de las sustancias y la predic-
ción de nuevas estructuras moleculares con propiedades 
novedosas sin necesidad de grandes recursos físicos. En los 
últimos años el uso de los métodos Hartree-Fock y la Teor-
ía de Funcionales de la Densidad (TFD) [4-5] para el estudio 
del comportamiento y propiedades electrónicas de diferen-
tes tipos de sistemas, ha ido aumentando considerablemen-
te. Es razonable tratar de abordar el estudio de algunos 
aspectos relacionados con el problema  “Primer problema 
fundamental de interés común de la Espectroscopia Óptica 
Molecular y la Física del Láser” con base un enfoque en el 
contexto de la Química Cuántica Computacional. 
 
2. Fundamentos Teoricos 

El potencial químico es una propiedad global y puede ser 
considerada como una medida de la tendencia de escape de 
los electrones del sistema en equilibrio1, determinando la 
magnitud y dirección de la transferencia de carga desde una 
región de alto potencial a otra de bajo potencial químico, 
transferencia que ocurre hasta que ambas regiones conver-

gen a un único valor  (dμ/dr=0), esto es conocido como el 
Principio de Igualación del Potencial Químico2.  
Además, se ha demostrado que μ  es el negativo de la elec-
tronegatividad de Mulliken, χ 3,4, y por lo tanto, se  puede 
entender como la capacidad del sistema para atraer electro-
nes. En el marco de la TFD,  para un sistema de N-
partículas con energía total E y potencial externo  ν(r), μ  
es definido como5: Dureza Química (η): La dureza química 
es una propiedad global que da cuenta de la resistencia 
impuesta por el sistema para cambiar  su distribución  
electrónica, en TFD 5  
 
3. Origen y Planteamiento del Problema 

¿Qué aporta de nuevo un estudio con base a la comparación 
de las estructuras electrónicas del estado fundamental de los 
tres compuestos orgánicos fundamentales de estructura de 
cadena de tres anillos: 2,5-bifenil-1,3-Oxazol, 2,5-bifenil-
1,3,4-Oxodiazol, y 2,5-bifenil-furano, compuestos muy 
cercanos por sus propiedades ópticas de fluorescencia y de 
generación láser  

4. Propuesta Metodologica para la solución del proble-
ma 

Se propone utilizar los conceptos dureza molecular y elec-
tronegatividad química, en el marco de los enfoques de las 
teorías Ab Initio y DFT,  empleando como funciones base 
6-31G+(d), con una función difusa y una de polarización. 
Con la DFT se utilizará la funcional hibrida B3LYP cons-
truida a partir de la funcional de Becke con tres parámetros 
con la correlación a partir del la funcional de Lee-Yang-
Parr. El estudio de la comparación de las estructuras mole-
culares de nuestros compuestos lo suscita el hecho de que 
ellas poseen comportamientos similares desde la perspectiva 
de la Espectroscopia Óptica Molecular y la Física del 
Láser; ya que son muy cercanas por sus propiedades espec-
tral-luminiscentes y de generación láser, aspecto que está 
determinado por las características similares de los electro-
nes π   

5. Resultados obtenidos y discusión 

La tabla 1 muestra las diferentes propiedades moleculares 
globales obtenidas para las diferentes estructuras molecula-
res a dos niveles de cálculos utilizados, HF y TFD. Obser-
vando las energías globales de los compuestos en unidades 
atómicas (hartrees) y su respectivo momento dipolo en 
Debyes, se puede observar que para el caso de las estructu-
ras PFuP, POxP y POxadP se puede ver que la diferencias 
de emergía entre el primer compuesto y el segundo es de 
373.205 kcal/mol (16.051828 eV) a nivel TFD, mientras 
que entre el segundo y el tercer compuesto es de 372.6209 
kcal/mol (16.027136 eV). Considerando que al compuesto 
2,5-bifenil-Oxazol se le analizó como el haberlo logrado a 
partir del una sustitución de un átomo de carbono con su 
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correspondiente átomo de hidrogeno por uno de nitrógeno 
en el compuesto 2,5-bifenil-furano. De los valores grandes 
de diferencias de energías de los compuestos mencionados 
indican que el segundo compuesto es mas estable que el 
primero, aspecto que es corroborado por los valores del 
potencial de ionización relacionado con la energía del 
HOMO, de acuerdo al teorema de Koopmans y de la dureza 
de cada uno de ellos, considerando que la dureza química es 
una propiedad global que da cuenta de la resistencia im-
puesta por el sistema para cambiar su distribución electróni-
ca en TFD.los valores de sus potenciales químicos y recor-
dando que el potencial químico es una propiedad global que 
mide de la tendencia de escape de los electrones del sistema 
en equilibrio, determinando la magnitud y dirección de la 
transferencia de carga desde una región de alto potencial a 
otra de bajo potencial químico corrobora lo afirmado de la 
mayor estabilidad del POxP con relaciona al PFuP  Un 
análisis similar y conclusiones se pueden hacer al comparar 
los compuestos POxP y PoxadP, siendo mas estable el 
compuesto PoxadP, 
 

Tabla No. 1  Propiedades energéticas y electrónicas de los 
sistemas encontrados. 
 

 
 
A partir de la interpretación hecha a los resultados de es-
tructura electrónica hecha para los compuestos PFuP, POxP 
y POxadP uno esperaría que esa regularidad se presentara 
en el análisis similar de los compuestos PFuP-F, POxP-F y 
POxadP-F, y los compuestos PFuP-Cl, POxP-Cl y POxadP-
Cl respectivamente. En concreto uno esperaría que al utili-
zar el mismo enfoque, es decir que a partir del compuesto 2-
[2-cloro-fenil]-5-fenil-furano mediante la sustitución de un 
átomo de carbono con su átomo de hidrogeno se obtiene el 
compuesto 2-[2-cloro-fenil]-5-fenil-1,3-Oxazol,  y de éste 
ultimo se obtiene el compuesto 2-[2-cloro-fenil]-5-fenil-
1,3,4-Oxadiazol, deberían en principio las diferencias de 
energías ser del mismo orden que en el caso anteriormente 
analizado. Para corroborar esto tomemos el caso de los 
compuestos PFuP-Cl, POxP-Cl y POxadP-C. De los valores 
de energía de la tabla se puede ver que la diferencia entre 
POxP-Cl y POxadP-C es de370.304 kcal/mol (15.927053 
eV) a nivel TFD, mientras que la diferencia entre POxP-F y 

POxadP-F es de es de372.6278 kcal/mol (16.027 eV) a nivel 
TFD. 
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