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En este trabajo se presenta un estudio computacional sobre las interacciones
no covalentes en complejos de Cu2+, H2O y α-corroles[1]. Usando el funcional
PBE0[2] y conjuntos base tipo cc-pVTZ, se evaluaron los efectos de las in-
teracciones π-π[3] y catión-π sobre la geometŕıa y la enerǵıa electrónica del
complejo. Se realizaron cálculos de frecuencias para confirmar mı́nimos de en-
erǵıa y se compararon con datos experimentales. Los resultados muestran que
la presencia del catión Cu2+ estabiliza ciertas conformaciones mediante inter-
acciones electrostáticas y efectos de campo cristalino. Asimismo, se observa
un desplazamiento en la densidad electrónica que sugiere un acoplamiento
significativo entre los orbitales del metal y los del sistema π del ligando. La
inclusión expĺıcita de moléculas de agua revela un efecto solvatación impor-
tante, modificando ligeramente la geometŕıa de coordinación. Se analizaron
los modos vibracionales más relevantes y se evaluaron los desplazamientos
de carga mediante análisis NBO, encontrando consistencia con datos es-
pectroscópicos previos. El presente estudio contribuye a una mejor com-
prensión de las interacciones de coordinación en ambientes acuosos y sienta
las bases para futuras investigaciones orientadas al diseño racional de com-
plejos metálicos funcionales con potencial aplicación en catálisis, sensores y
medicina.
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