
 
 

 

 

 

 

7. Anexos  

 

 

 

 

 

 

 

 
 



 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 
 

7.1. Metodología computacional 

 La geometría de los cationes ferrocenilo del tipo de I (X = Cl, Br) se optimizó con 

el funcional Becke3LYP, utilizando el conjunto de bases 6-31G*. Como referencia, 

también se optimizó la geometría del vinilferroceno (1). 

 En todos los casos, se caracterizaron las estructuras localizadas como mínimos de 

energía mediante el cálculo de las frecuencias vibracionales armónicas (valores reales) a 

298.15 K y 1.0 atm. La contribución electrostática del disolvente (diclorometano) se tuvo 

en cuenta mediante el Modelo Continuo Polarizado (PCM) según lo implementando en 

el paquete de programas Gaussian. Los cálculos descritos en el presente trabajo se 

llevaron a cabo con el paquete de programas Gaussian09, y las coordenadas cartesianas 

y energías absolutas de los compuestos optimizados se encuentran en las siguientes tablas. 

 



 
 

  

 

 

 

  



 
 

7.2. Caracterización mediante Espectroscopía de Resonancia Magnética 

Nuclear 

N-(2-bromo-1-ferroceniletil)succinimida (3a) 

 

 



 
 

 

 

N-(2-cloro-1-ferroceniletil)succinimida (3b) 

 



 
 

 

 

 



 
 

N-(1-ferrocenil-2-yodoetil)succinimida (3c) 

 

 



 
 

 

 

N-(2-bromo-1-ferrocenilpropil)succinimida (5a) 

 



 
 

 

 

(2-bromo-1-metoxietil)ferroceno (6a) 

 



 
 

 

 

 

 



 
 

(2-bromo-1-etoxietil)ferroceno (6b) 

 

 



 
 

 

 

1-(2-bromo-1-ferroceniletil)-1H-pirazol (8a) 

 



 
 

 

 

 



 
 

N-(2-bromo-1-ferroceniletil)-4-metilbencenosulfonamida (10a)  

 

 



 
 

 

 

N-(2-ferrocenil-2-hidroxietil)-4-metilbencenosulfonamida (11a)  

 



 
 

 

 

(N,N’-1,2-di(p-metilanilina)etil)ferroceno (13a)  

 



 
 

 

 

 

 



 
 

(N,N’-1,2-di(bencilamina)etil)ferroceno (15a)  

 

 



 
 

 

 

(N,N’-1,2-di(1-feniletilamina)etil)ferroceno (17a y 17b) (Fracción 1)  

 



 
 

 

 

 



 
 

(N,N’-1,2-di(1-feniletilamina)etil)ferroceno (17a y 17b) (Fracción 2)  

 

 

 


