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El Polidiacetileno PDA, es un compuesto orgánico cromóforo que ha sido 

ampliamente estudiado por su gran versatilidad en el uso de sensores, a partir de 

un estímulo químico o físico aplicado1,2. Este tipo de compuestos presentan la 

transición de cambio de color azul a rojo con el aporte de una pequeña cantidad de 

energía. Previamente, se han reportado estudios empleando herramientas 

computacionales que muestran que la constitución de un esqueleto a base de 

dobles y triples enlaces en la molécula de PDA es el encargado de este cambio de 

coloración3. Experimentalmente, se ha observado en los espectros de IR del PDA 

que se presentan pequeñas variaciones en la zona de los 1800 a los 1816 cm-1 

correspondientes a las vibraciones de los ácidos carboxílicos del fragmento cuando 

es sometido a cambios de temperatura. Con un análisis de espectroscopia 

vibracional y uno conformacional, empleando la Teoría de los Funcionales de la 

Densidad con un funcional B3LYP y un conjunto de bases 631G+** se propone el 

estudio de estos compuestos para investigar los factores que propician los cambios 

en los espectros de luz infrarroja realizando estudios a diferentes temperaturas, tal 

como se analiza de forma experimental. También se propone estudiar la presencia 

de dos o más unidades repetitivas de grupos carboxílicos presentes en el 

polidiacetileno. Mucho se ha reportado que estos cambios se deben a la presencia 

de puentes de hidrógeno, con este estudio se busca resolver estas incógnitas e 

indicar porque razón el espectro de IR experimental presenta estos cambios en la 

longitud de onda.  
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