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Introducción: Serotonina (5-hydroxytryptamina, SER) es un neurotransmisor que 
afecta muchos diferentes procesos en el cuerpo humano. Su estudio espectroscópico 
vibracional reviste gran interés como parte de la familia de indoles bajo estudio, en 
particular por su capacidad captadora de radicales libres. La descripción de los efectos 
de deslocalización de carga subyacentes a las variaciones en los espectros constituye 
el objetivo central en ésta presentación que incluye un estudio de espectros de 
Melatonina y Triptamina. 
Resultados: Estudiamos las energías de estabilización de segundo orden obtenidas 
mediante un análisis de Orbitales Naturales de Enlace (NBO, por sus siglas en ingles) y 
los espectros infrarrojo y Raman. El abordaje teórico se realiza a nivel DFT/B3LYP/6-
311++G(d,p), asignando bandas mediante la distribución de Energía Potencial utilizando 
el código VEDA (Vibrational Energy Distribution Analysis) [1]. 

Conclusiones: Nuestros resultados muestran que los mecanismos de deslocalización 
de carga descriptos mediante el análisis NBO permiten describir los cambios 
observados en los espectros, y llevan a identificar por ejemplo los efectos del grupo OH 
[2], conduciendo entonces a la posibilidad de extraer desde los resultados 
espectroscópicos sutil información conformacional. Además, dados los avances en el 
conocimiento de la relación entre efectos de deslocalización y la reactividad frente a 
radicales libres, éste trabajo también muestra la posibilidad de extraer de los espectros 
vibracionales información relativa a la reactividad química de indoles en general. 
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