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ESTRUCTURA ELECTRONICA DEL BENZOFURAZANO Y ALGUNOS DERIVADOS.
I. ESTADO FUNDAMENTAL.

por Sosa R.M. y Krebs 6.

Seceidn Qufmica Cudntica y Espectroquimica.
Facultad de Qufmica - Universidad de la Repidblica.
Avda. General Flores 2124, Montevideo. Uruguay.

Resumen.

F

Se estuia la estructura electrénica y el cdlcule de algunas
propiedades del estado fundamental as{ como una discusién de las geo-
metrfas adoptadas, del benzofurazano, el N-8xido del benzofurazano
(benzofuroxano) y algunos derivados monosustituidos(amino, metoxi e hi-
droxiderivados}. Se comparan los métodos de estudio de #estructuraselec-
trénicaspi (SCF-LCAO-MO en la versién de Pople, Pariser,Parr) con los
métodos que consideran todos los electrones de valencia (EHT de Hoffmann
y CNDO con la parameti#izacién de DelBene y Jaffé). Se calculan las si-
guientes propiedades: polarizacién electrénica, potenciales de ioniza-
cién, energfa total electrénica, reactividades quimicas y érdenes de
enlace y su correlacién con la geometrfa molewular.

Introduecidén.

El interés en el estudio de los compuestos hetercaromidticos que
se consideran en este trabajo, surgié del andlisis de la posibilidad
de preveer,por métodos mecinico-cudnticos ,la relativa estabilidad
de derivados monosustitufdos del N-8xido del benzofurazano del tipo
3X-BFX y 4X-BFX (ver férmulas adjuntas).
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En las reacciones de ciclizacién de las dos nitroazidas siguien-
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se obtiene una mezcla de los 3X- y 4X- derivados siendo predominante
los primeros/1/ (los niimeros entre / / se refieren a la bibliografia
que se halla al final de este trabajo). Ambos derivados estdn en equi-

librio como fué postulado originalmente por Hamick/2/ y posteriormente
comprobado por madidas de espectros NMR /3/.

tes:

Paralelamente al estudio energético glrn determinar el derivado
mas estable, y como consecuencia del estudio mecdnico-cudntico efectuado,
se estudiaron distintas propiedades derivadas de la estructura electré-
nica tanto del estado fundamental como de los excitados.



Asimismo,ademfs de las sustancias de interés mencionadas,se estudia-

ron los compuestes BFX y BFZ representantes mas simples de la familia.
El estudio de este grupo de moléculas es interesante en gl mismo, dado
que constituyen heteroaromiticos de relativa complejidad que s
gen un buen test para los distintos céleulos mecénico-cudnticos efectua-
dos. Por otra parte estos compuestos no han sido alin estudiados desde

el punto de vista de su estructura electrdnica considerando todos los
electrones de valencia ( un estudio considerando solo los electrones

pi se hilla en la referancia /1/ de la cual uno de nosotros es co-autor).
El estudio de los estados excitados, en particular las relacionadas

con los espectros electrdnicos, aparece en la parte II.

Los métodos de edlculo adoptadosn han sido los siguientes: A) el
método SCF-LCAO-MO en la versién de Parr-Pariser-Pople; B) el método
de Hueckel Bxtendido (EHT) de Hoffmann que considera todos los electrones
de valencia; C) El método SCF-LCAO-MO en la versién de Pople y Segal
conocida como CNDO/2 que considera todos los electrones de valencia
con la parametrizacién de DelBene-Jaffé.

Métodos de cédlculo adoptados.

A).- Método SCF-LCAO-MO; versién de PPP (electrones ),

Exposiciones de este método se hallan en /4§. Solo expondremos
los puntos principales para precisar las variaciones de cdleulo que
hemos adoptado.

Representaremos por #; los orbitales moleculares (MO) los cuales
en los tres métodos que consideraremos son combinaciones lineales de
funciones base que son orbitales atSmicos de Slater centrados en los
distintos &tomos que componen la molécula. En esta parte A) estos son
A0 del tipo pi ( en particular 22”}. Se tiene: B

‘i = Zp__ cpi ‘xp (1).

Consideraremos configuraciones electrdénicas del tipo capa cerrada y
funciones variacionales expresadas como producto antisimetrizado de

SMO ( MO con factor spin agregado). De acuerdo con el teorema varia-
cional,la minimizacién del funcional energfa electrénica total, conduce
a la mejor estimacién de la energfa electrénica del estado fundamental
y la funeién AP-SMO ( producto antisimetrizado de SMO) a la funeién
amplitud electrénica (llamada también funcién de onda) del estado fun-
damental. La minimizacidn del funcional energia conduce al siguiente
sistema de ecuaciones lineales y homogeneas, llamadas ecuaciones de
Roothaan /4/, a las que satisfacen los coeficientes C,; de (1); ellas

son: (
Z'.q Cgp (Ppq ~E; By V=0 2)

iy -
donde rpq son los elementos matriciales del operador F de Hartree-Fock

con respecto a la base de A0 adoptada: ?pq 1££;';:ﬁa dv
y § son las integrales de sobreposicién: .
Pq Ll
Spa lj}b kﬁ dv.
De acuerdo con la aproximacién llamada de "sobreposicién diferencial

nula" (ZD0) se tiene que: s L P "
qu %0 nq ( pqg °° el B lo de Kronecker

que vale 1 si psq y 0 si pskq) ; ello supone que la base se considera
ortonormal.



Para que el sistema (2) tenga solucién diferente de la trivial C 4 = 0
debe cumplirse la ecuacidén llamada secular: Q

dtttrpq —{:;tgq) = 0 (3) .

lo cual reduce el cdlculo de las conntanteséji a la diagonalizacién de
la matriz (F__). Cada una de estas constantes determina sustitufdas en
(2) un conjuﬂ%o de coeficientes C,; y por lo tanto un MO @;.

Con los coeficientes C podemos formar la llamada matriz poblacio-

nal de elementos: pi

oc¢ i
Pra a 2 '2"}.: e‘i c.i (n) ,

donde la suma se hace sobre los MO ocupados en el estado fundamengal.

Los elementos matriciales rpq ge caleulan por las expresiones:

oc
. 1 )
drt Z TV e 0
rpq = g (5)
pra 7 Ppa ¥ pq (p#a)

Los elementos matriciales Ipq son las integrales de repulsién culom-

bianas. Las bicéntricas ( p#q) se calecularon por el método de interpo-
lacién parabSlica de Pariser-Parr y las monocéntricas Y, por el uso de
la relacién de Pariser: f PP

-k

donde Ip y Ap son, respectivamente, el potencial de ionizacién y la afi-

nidad electréniea del Stomo p-ésimo en el estado de valencia consideradd
(en nuestro caso serdn con los A0 con hibridizacién trigonal sp2).

Los elementos Np_ v qu , llamados integrales culombiana y de reso-

nancia, respectivamente, son los elemmntos matriciales diagonales y no
diagonales, respectivamente, de la nntri:(ﬂpq); esta es la correspondien-
te al operador hamiltoniano monoelectrénico: 1 2 ¢
eas--p-Z LN

2 P Tp

(Z' es la carga nuclear efectiva-en unidades de e- del centro py T, la
diBtancia del centro p a un punto variable), es decir:

oy {X*P;cx.? dv (8).

Como rpq depende de la matriz poblacional de acuerdo con (5)
L]
y esta se calcula con los coeficientes Cpy de acuerdo con (4) los cuales
se calculan a su vez, de acuerdo con (3)"con los elementos F__, hay que
emplear un procedimiento iterativo hasta llegar a autocunsis?ﬂncil; por
esto se llama a estos métodos autoconsistentes (SCF del inglés "self
consistent field").



Para el célculo de los elementos no diagonales de la matriz (H_,)
!:; hemos simbolizado E:r!ﬁ , recurriremos a la aproximaeidn denombftada
ght binding"/5/ seg 1aPGual:
= centros p,q no enlazados
Brq *

#n centro; p,q enlazados.

En este iltimo caso adoptamos la nxpresisn:F’N = Y (1, +Iq) Spq (9)

Para el cdlculo de los elementos diagondles Hp' .‘ip recurriremeos a

1a idea de Goeppert-Mayer-Sklar /8/ segin la cual:

of = -1I —Z._-_ np Yq— 2 (q:pp) (10)
g P ogge T a#p

en la cual n, es el niimero de aloctronta'ﬂﬁcon que contribuye el centro

p v (q:pp) son las 1lamadas integrales penetrativas neutras que, como se
indica en /1/ se calcula por la expresidn:

~%
(q:pp) = 2 4",2’ wr dv- =
(11) wWr @ i I
q iqP
en la cual hemos calculado las integrales de repulsién culombianas Y} p
q

* 4/
y las de atraccién nuclear qu'l )ﬁ r-1 dv usando las expresiones
deducidas por Roothaan /7/. | A

En (11) Z, representa la carga nuclear- en unidades de e- y la

sumacién indicada se hace sobre todos los A0 del centro q neutro.

La energfa electrdnica (T) del estado fundamental viene dada
por la expresién: oc
E_s = (I3 +&)) (12)
A
y la energfia total se obtiene suméndole a (12) la energia de repulsién
internuclear que se calcula con la aproximacién de cargas puntuales.

B).- Método de Huckel Extendido (EHT).

Este método considera todos los electrones de valencia y fué pro-
puesto por Hoffmann /8/. Un esquema del método se presenta en /9/.

¢).- Método CNDO (Pople y Segal con la parametrizacién de BelB;nt-
Jaffé).

Entre los varios métodos mecdnico-cudnticos de estudio de
estructuras electrénicas moleculares considerando todos los electrones
de valencia que se han propuesto en estos dltimos afios, merece destacar-
se el propuesto por Pople y Segal conocido corrientemente como CNDO (en
las versiones CNDO/1 y CNDO/2); este es un método "avanzado" esto es,
considera en el operador hamiltoniano electrénico del sistema molecular
en forma explfcita los términos derivados de la repulsién interelectréni-
ca. Una reparametrizacién fué propuesta por DelBene y Jaffé con la fina-
1idad de estudiar los espectros electrénicos pero que se presta bien pa-
ra el estudio de propiedades del estado fundamental. Los fundamentos de
tales métodos se hallan en la literatura /10/.

El método que aqui consideraremos es similar en su fundamen-
to al que considera solo los electrones Ten la versién de PPP. Son véli-
das las ecuaciones (1) al (4) solo que ahora a un centro pueden estar
asociados diferentes AO.



Este es por lo tanto un método SCF-LCAO-MO. También se supone I¥ vali-
dez de la aproximacién ZD0 y la que considera a P., = 0 para centros
no enlazados. La expresidn de los elementos no diaggnalus F. se mantiene
y por lo tanto viene dada por (5). En cambio los elementos ha

se modifica y viene dada su expresién por:

Top * Upp (T = 5 Top) Yy * y%}l)(?“’ 2,0 Yy

diagonales
(13).

En esta expresién u representa el centro al cual pertenece el AOQ %
y Py, es la suma de todos los elementos de la matriz poblacional dia- P
gonlfnn y correspondientes a los A0 que ocupan los electrones de valencia
del centro u. Los elementos Uy, vienen dados por la expresién:

1
= 2 B *
upp = _2f):l‘r‘ v )rip dv zuj-‘rp ?Cp r, dv (14)

siendo el primer término la integral de energia einética y 1 segundo el
de atraceién nuclear que ya hemos visto en la parte A). Ambos se calcu-
lan por las férmulas de Roothaan ya mencionadas. El signifiecado fisieco
de U _es el de la energfa del A0 X, en el campo del nicleo L/ con sus
elecPPones de las capas cerradas, auBuasto dicho dtomo libre.

Geometrias y parédmetros adoptados.

De las moléculas estudiadas solo del BFZ se ha determinado la geome-
tria /11/. De moléculas directamente relacionadas se ha estudiado la geo-
metrfa del 3Cl-BFX /12/ y del Benzotrifuroxanc /13/. Todas se han determi-
nado por reyos X . Las dos primeras son de poca confianza pues dan longi-
tudes de enlace anormales por lo que no se han podido tomar en cuenta para
nuestre estudio. El mas exacto es el benzotrifuroxanc. La geometria es de
gran influencia en los valores obtenidos de propiedades derivadas de la
estructura electrénica. Nosotros hecho un ajuste de la geometria usando el
hecho de que hay una relacién entre el orden de enlace calculado y la dis-
tancia internuclear. Para los enlaces CC, CN y BO que aparecen en los
compuestos considerados en este trabajo, esta relacién es:

a(cc) = 1,504 - 0,166 p
d(CN) = 1,478 - 0,208 p (15) (ver /1/)
d(NO) = 1,43 - 0,23 p

p es el orden de enlace I derivade del método de PPP. Las distancias y
dngulos de enlace se han establecido adoptandoc una geometrfa aproximada
con la cual, luego de llegar a autoconsistencia, se ha caleculado la matriz
poblacional y de ahf los Srdenes de enlace. Con {15) hemos calculado las
longitudes de enlace y con dichas longitudes hemos calculado una geome-
con la cual,recalculando la matriz poblacional y los drdenes de enlace
muestra una consistencia con las longitudes usadas y calculadas de acuer-
do con (15). Las lmongitudes y &ngulos de enlace para el BFZ v el BFX
aparecen en la tabla 1. 7

Tabla 1
enlace long. en A (BFZ) long. en A (BFX) dngulo BFZ  BF

1-2 1,430 1,432 123 120° 122°
1-6 1,420 1,430 234 120° 120°
1-9 1,345 1,329 aub 120° 120°
2-3 1,369 1,368 u56 120° 122,6°
3-8 1,420 1,430 561 120° 118°
§-5 1,369 1,382 612 120° 118,5°
§-6 1,430 1,423 567 134° 13s5°



Tabla 1 (cont).

ll%lﬂ! long. en A(BFZ) 1long. en A (BFX) dngulo BFZ BFX
5-
6-7 1,348 1,336 678 112 109°
7-8 1,382 1,486 789 108° 107°
710 = ceeea 1,228 691 112° 110°
B-9 1,382 1,380 912 134° 133°
67(10) __  136°

(La numeracidén de enlaces y &ngulos corresponde a la dada en la pig. 1).

Ademfs de los pardmetros geométricos indicados en esta tabla tenemos:
d(CH) = 1,05 A; d%NHJ = 1,02 A; d(OH) = 1,04 A; d(CO) = 1,36 A, d(CN) =

1,36 A.Los &ngulos de los enlaces C-H con los dos adyacentes as{ como para
lgt encales C-Xq4 se les supondrd iguales. Todas las moléculas se suponen
planas.

La distribueién de cargas en el esqueleto molecular en el método
de PPP - o sea las cargas que aparecen en la molécula neutra cuando que
quitan los electrones que ocupan A0 del tipo pi, se indica en el diagrama

adjunto para los 3X-BFX derivados. Para el BFZ el
Hlicuntrihuyt eon 1 electrén pi igual que su simé-
t

co el Ng.
\Ad x ¥ .
TK\ kG & . N En tados los casos se ha supuesto la hibri-
T < \ dizacién trigonal (sp2) en el planoc molecular.
O+t
*n A / En la tabla 2 se dan las constantes de los
Sedy CRAEY centros que aparecen en este estudio. Se dan: carpa
¥ \O.? nuclear efectiva Zgf dada de acuerdo con las reglas

de Slater; potencial de ionizacién I y afinidad elec-
trénica A , ambas en ev, para el estado de valencia
considerado y calculado como se indica en (1). Se

da también la integral de repulsién culombiana monocéntriea pr calculada
por la férmula de Pariser (6). )

Tabla 2.
centro Zog I (ev) Alev) lfpp
c* 3,25 11,160 0,03 11,13
N+ 3,90 14,12 1,78 12,34
o+ 4,55 17,697 2,474 15,23
s 4,25 28,72 11,957 16,76
o++ 4,90 3w,12 15,301 18,82

Los pardmetros para el método EHT son:

Elemento y orbital H(1ls) c(2s) c{2p) N{2s) N(2p) 0(2s)0(2p)
Hyj (ev) -13,6 -21,8 11,4 -26,0  -13,% -32,30 -1,

En el método CNDO con la parametrizacién de DelBene y Jaffé tenemos:
para Upp(evJ: C(2s) C(2p) N(28) N(2p) 0(2s) 0(2p)
-67,62 -58,85 -102,67 -90,58 -144,80-128,30



Las integrales de resocnancia ﬁ
sacidén que estamos¢considerando vién

1 3
— o L]
{7‘.‘, = . k({ -l-P ) s (16)

en el método CNDO con la parametri-
e dada por la expresién:

donde k es una constante que vale k = 1 si la sobreposicién es del tipo
T~y k = 0,585 si ek del tipo T . Las constanteslg" y (3 2 gon carac-
uristim de los centros p y q, respectivamente. P 9

Los valores de dichas constantes son:

elemento H c N 0

(?J; (ev)  -12 -1% -286 48

Cdlculos efectuados.

Todos los cdlculos han sido efectuados con la computadora IBM/360
modelo 44G (132K) con memoria auxiliar de disco con 1170K, del Centro de
Computacién de la Universidad de la Repidblica.

El programa de cilculo por el método de PPP fué desarrollado en nues-
tro laboratorio tomando como base uno desarreollado por Lykes en el Quantum
Chemistry Laboratory del Illinois Institute of Technology el cual se comple-
sentd agregdndole el cdlculo de intensidades de oscilador; el programa fun-
ciona en forma totalmente automdtica, dando solo como datos la geometria
solecular y pardmetros relativos a los centros que componen la molécula.

En lo relativo a los prégramas de cdlculo para les métodos EHT y
CNDO se desarrollapon totalmente en nuestro laboratorio.

Ademds de los cdlculos que hemos indicado en la parte general que
dan la energfa del estado fundamental y los coeficientes Cpj y la ener-
gfa dwdwpmy orbital £ ; del MO #;, hemos calculado las siguientes pro-
piedades del estado fuhdamental:

a) Momento dipolar. En el método de PPP hemos calculado en base a las
cargas sobre centros derivadas de la matriz poblacional, la contribueién
de los electrones T al momento dipolar. Para calcular el momento dipolar
total hemos adicionado vectorialmente las contribuciones debida a los
restantes electrones de la molécula (enlaces localizados), contribueciones
tomadas de /14/. Ellas son las siguientes:

Momento dipolar(debyes) 0,40 1,31 1,50 0,45 0,8 0,5
Enlace H-C H-N H-0 C-N c-0 N-O
(el primer centro del enlace se considera el positivo).

En los métodos EHT y CNDO se han heche los edlculos con la apro-
ximacién de cargas puntuales y adiciondndole al momento asi obtenido la
contribucién sp /15/. -

b)Potenciales de ionizacidén. De acuerdo al Teorema de Koopman, el poten-
cial de lonizacidn de un electrdén que ocupa el MO @; es igual a -g£;.
£s as{ que el primer potencial de ionizacién, que es el mas importan%c,
es igual a la energfa orbital del MO ocupade (doblemente) en el estado
fundamental que corresponde a la mayor energia orbital.

e) Reactividad quimica. Este tema estd extensamente discutido en
la bibTIbgrafIa?iia. Solo consideremos el cdlculo de la posicién prefe-
rencial para las sustituciones electréfilas y nucleéfilas. Para ello
adoptaremos el criterio corriente que establece que la sustitueién
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electréfila se realiza con freferencia sobre el centro con menor carga
positiva y la nucleéfila sobre el centro con mayor carga positiva.

Resultados obtenidos.

En la tabla 3 se presenta un resumen de los resultados obtenidos.

Por razones de brevedad no hemos inclufdo datos tales como las distin-
tas integrales involucradas (S ., H__, F..) as{ como los coeficientes
y las energfas orbitales de 1ospzist23to: 0 obtenidos. Estos se pueden
solicitar a los autores de este trabajo.

Los resultados se han agrupado de acuerde con el método empleado;
estos se han simbolizado con las siglas: PPP,EHT,CNDO.

Los resultados tabulados son: Energfa total (E ) en ev; Primer
potencial de ionizacién(I) en ev; componentes x,y wédulo del momento

dipolar total (py,py.n) expresados en Debyes; centros de sustitueidn
nucledfila y electrdfila preferenciales (5/N y S/E).

Tabla 3
___BFZ BFX _ 3A-BFX _ WA-BFX _ 3-OHBFX 4-OH-BFX 3Me0-BFX ¥MeO-BFX
(PPP)

E  -u§7 -629  -771,1  -772,6 -782,0 -782,6  -781,6 -782,4
I -18,35 13,75 -13,17  -12,86  -13,6%  -13,55  -13,72  -13 .43
Px  "2:99 -4.61MS7,587 7,524 4,988  -5,200 5,313  -5,087
By 0,00 1,851 1,724 1,584 1,113 2,089 0,938 1,728
u 2,99 B84 7,7y 7,69 5,11 5,61 5,40 5,38
S/IN 4 3 s 2 4 2 5 2
S/E§ 5,2 2 5 2 5 2 5
(EHT) ' :

E  -808 BB LN SR e

E OGN, SEETHIN G e i aai

. =12.39 2,43

B INE . N T S emshessssaernaiions A
u, 0,00 1,43 1,08 Bl s e e
u 11,78 12,87 1,13 1, I T T S e ————
8/N 3 3 5 3 e e b e ———————

S/IE 2 2 B B 7 e s s
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Tabla 3(cont.)

BFZ BFX 3A-BFX 4A-BFX
(cNDpo)
E ~1244 -1526 -1813 -1776
Infixf® -3,97 -9,34 -9,27 -8,91
u, -3,54 -4, 43 -6 ,87 -6,75
uy g,00 0,15 0,55 0,48
u 3,54 4,43 6,80 6,76
s/ 3 3 5 2,3
S/E 1 2 2 5
2 2 i 5
En la tabla anterior A-BEX representa los aminobenzofurcxzanos.
¥$ £l sistema coordenado usado es el indicado en la figura
3 adfjunta.el eje x en todos los casos es el correspon-
4 o diente a la mediana del segmento formado por los centros

3,k.

Conclusiones. Comparacién con los datos experimentales.

Como se indied al comienzo de este trabajo, el interés inicial fué
el de determinar la estabilidad relativa de los 3X- y 4X- derivados del
BFX. Segin se indica en la referencia /1/ experimentalmente hay evidencia
de que los primeros son mas estables. Tanto los métodos de PPP y EHT in-
dican lo contrario, ya que la energfa total de los 4X- derivados es mas baja
que la de los 3X- derivados, aunque es de notar que la diferencia es
pastante pequefia. Sin embargo, el método CNDO indica, por lo menos para
los aminoderivados que eate orden se invierte, siendo as{ el 3A-BFX el
que tiene menor energia. E1 hecho de que cada molécula lleva mas de 5
horas de cdlculo en la computadora ha decidido para que solo conslide-
r&sencs los aminoderivados.Sin embargo, debido 2 la similitud de los
grupos sustituyentes y tal cual se observa en los presultados del méto-
do de PPP, es dable esperar que tales posiciones relativas se mantengan
en los restantes derivadcs en que el grupe sustituyente es el OH y el
MeO en lugar del NH,. De modo que en este punto el método CNDO da resul-
tados, en lo que 2 in estabilidad relativa se refiere, de acuerdo con
los resultados experimentales. :

En lo que respecta a los primeros potenciales de ionizaeién
los valores dados por los métodos PPP y EHT son sensiblemente superio-
res a los del método CNDO. Desafortunadamente no tenemos datos experi -
mentales con que comparar nuestros resultados. Sin embargo como 8é indica
en general en la bibliografia, los métodos CNDO dan resultados mas pré-
ximos a los experimentales. Serfa interesante, por lo tanto, comparar
los resultados de estos cfleulos con los experimentales cuando los hubiese.
Los tres métodos concuerdan en los valores relativos de los potenciales
de ionizacién en los diferentes compuestos estudiados.



En lo que se refiere a los momentos dipolares, tenemos valores
experimentales para el BFZI y BFX.

Para el BFZ de acuerdo con (17) se tiene el valor experimental
de 4,03 D segin un autor y de 4,40 D segin otro. El caleculado por el
método de PPP es de 2,99 D y por el método CNDO es de 3,54 D; no toma-
mos en consideracidén el dade por el métode EHT pues da un valor anormal-
mente alto, cosa comin en este método que exagera la distribucién de
las cargas eléctricas en la molécula. Teniendo en cuanta el hecho
de que las previsiones tedricas, en general, de los momentos dipolares
son bastante apartadas de los valores observados experimesitalmente,
nuestros resultados son bastante buenos.

Para el BFX los resultados son igualmente buenos. De (17) se tiene
el valor experimental de 5,33 D vy un caleculado con &1 método de PPP de
4,84 contra uno de 4,43 D por el método CNDO. Debemos hacer notar que
en la referencia (1) hemos publicado un valor de 3,25 D pero posterior-
mente lo hemos recaleulado hallando el valor de 4,84 D,

En cuanto al 3A-BFX y HA-BFX no tenemos datos experimentales
pero es interesante notar la relativa concordancia en los valores cal-
culados por dos métodos tan distintos como el de PPP y el CNDO que dan
7,7 y 6,90 D, respectivamente,para el 3A-BFX y 7,69 y6,76 para el
4A-BFX: es de sefialar los valores elevados de estos momentos dipolares,

En lo que respecta a la reactividad quimica es de interfs notar
la concordancia entre los distintos métodos sobre 3as posiciones prefe-
rentes para las sustituciones electréfilas y nucleSfilas. De los datos
axgerimentalns hemos considerado la nitracién del BFX. El agente nitmante
NO?} es electréfilo. La posicién de sustitucién preferida es la 2. Esté
-sii de acuerdo con los resultados de los métodos EHT y CNDO no af§ el
método de PPP que da la posicidén preferida 1la § y la 2 estd en segun-
do lugar.
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