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Introduccién: Se sintetizé el metansulfonatode ftrifluoroetil (metilsulfonilo) TFMSMS
(Figura 1), que es un derivado del Clomesone'. Estos compuestos son importantes
desde el punto de vista bioloégico debido a que son buenos agentes alquilantes. Estos
pueden reaccionar con los centros nucleofilicos de macromoléculas, especificamente
interactuan con las moléculas de ADN.
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Figura 1: Numeracion de Ios atomos en el TFMSMS.
Resultados: El TFMSMS fue preparado segun la literatura’, el cual se obtuvo en
estado sdlido. Con la exploracién conformacional se encontré una sola conformacién
estable a temperatura ambiente. Se midieron los espectros de infrarrojo, Raman y
RMN en estado sdlido. Para la asignacion de los modos fundamentales se tuvo en
cuenta la asignacion correspondiente de moléculas relacionadas y las frecuencias
calculadas al nivel B3LYP /6- 311G(3df). También se analizaron las contribuciones de
las energias de interaccion donante — aceptor, mediante la aproximacion de los
Orbitales Naturales de Enlace (NBO) y sus propiedades topoldgicas (AIM).
Conclusiones: Las deslocalizaciones mas importantes en un sulfonato es la del par
de electrones libre del dtomo de O12 (esterificado) hacia los orbitales o* S(17)-C(1),
0*S(17)-C(5) y o* S(18)-C(5). Adicionalmente, la donacion de electrones ¢ que afecta
los angulos diedros C(1)-S(17)-C(5)-S(18) y S(17)-C(5)-S(18)-O(12) de la molécula (en
los que se encuentran involucrados dichos atomos) genera una mayor poblacién en
estos orbitales antienlazantes. En consecuencia, la mayor distancia de enlace C-S
(enlace vecino al grupo sulfonato) predicha se comprueba experimentalmente porque
su frecuencia de estiramiento aparece a menores nimeros de onda que el resto de los
enlaces C-S de la molécula.
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