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INTRODUCCION: La Tioacetanilida es una de las moléculas méas pequefias que
posee la entidad C(S)-N-H, similar a la encontrada en tiopéptidos, por lo que ha
llamado la atencién de diversos grupos de investigacion desde hace mucho tiempo. A
diferencia de analogos estructurales tales como tioamidas y tiobenzamida, la
tioacetanilida no forma 6xidos con propiedades hepatotdxicas y recientemente se ha
demostrado como un potencial e interesante inhibidor de algunas proteinas
especificas. Los estudios conformacionales realizados para tioacetanilida y sus
derivados predicen dos conformaciones estables, syn y anti, que resultan de una
rotacion en torno al enlace C-N del grupo tioamida -C(S)-N-H.

H\N4<CH3 H\N_/Z
R/ \S R/ CHj;
anti syn
Se presenta en este trabajo el estudio realizado para o, m, y p-fluorotioacetanilida
con el fin de analizar la influencia que ejerce un atomo de halégeno ubicado en
distintas posiciones del anillo respecto de las propiedades estructurales y vibracionales
del grupo tioamida y sobre el equilibrio conformacional a temperaturaambiente.
RESULTADOS: Se sintetizaron las fluorotioacetanilidas a partir de las
correspondientes fluoroacetanilidas usando como agente tionante P4S:o/HMDO y
diclorometano como solvente. La reaccion se llevé a cabo en un horno microondas y
los productos obtenidos fueron caracterizados mediante RMN (*H y 13C), CG/Masas,
FT-IR y FT-Raman. El estudio de la superficie de energia potencial y posterior
optimizacion y calculo de los espectros vibracionales y de RMN se realizé utilizando
calculos quimico-cuanticos derivados de la Teoria de Funcionales de la Densidad
(B3LYP) con los conjuntos de funciones base 6-311++G(d,p) y 6-311++G(3df,3pd).
Los resultados tedricos predicen que los espectros experimentales deberian reflejar la
presencia de un equilibrio conformacional entre las formas syn y anti, siendo el
conférmero anti el més estable y en una proporcion cercana al 90% para los
compuestos de la serie. Los espectros experimentales confirman la presencia del
equilibrio conformacional, pese a que las intensidades de las sefiales asighadas a las
especies menos estables harian suponer que su proporcion teérica fue subestimada.
CONCLUSIONES: El andlisis de las sefiales correspondientes a los modos
fundamentales de vibracién confirma la presencia de distintas formas en equilibrio. Se
establecieron tendencias en las frecuencias observadas, las cuales se analizaron
teniendo en cuenta efectos electronicos de distinta naturaleza y/o interacciones
intramoleculares. La presencia del atomo de fldor en el anillo aromatico suscita
entonces cambios en las propiedades conformacionales y de enlace del grupo
tioamida de potencial interés en la quimica de los compuestos tiocarbonilicos.-

110



