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INTRODUCCION: Una de las moléculas mas pequefias que posee la entidad C(S)-N- H
caracteristica en tiopéptidos es tioacetanilida, recientemente reportada como un potencial
e interesante inhibidor de algunas proteinas especificas. El reciente analisis de la serie: o-
, m-y p-fluorotioacetanilida demostro la existencia de un equilibrio conformacional de los
isobmeros anti y syn (respecto de los enlaces N-H y C=S) y una marcada influencia del
atomo de Fllor en los modos vibracionales esperados para esta serie conforme varia la
posicion del halégeno en el anillo aroméatico. En el presente estudio, el grupo
trifluorometilo en posicién meta respecto del grupo tioamida posibilitaria encontrar un
equilibrio conformacional de las formas a continuacién:
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Con el objetivo de entender la influencia del grupo CF3 en las propiedades
conformacionales y vibracionales de un derivado de tioacetanilida, se presenta en este
trabajo la sintesis y el estudio vibroconformacional de m-(trifluorometil)tioacetanilida, cuyas
propiedades se contrastaran con las encontradas para la serie monofluorosustituida. De
esta forma, sera posible corroborar o contrastar las variaciones en las tendencias
observadas para dicha serie en funcién de los efectos electronicos predominantes en cada
caso.

RESULTADOS: La sintesis se realizé en dos etapas: trifluorometilacetanilida se obtuvo

por reaccion de la correspondiente anilina con acetato de zinc dihidratado en acido acético
como solvente; la posterior tionacion de este precursor se realizé utilizando una mezcla
P4S1¢/HMDO y tolueno como solvente. Ambas reacciones se llevaron a cabo en un horno
microondas y los productos obtenidos fueron caracterizados mediante RMN ('H y '3C),
CG-Masa, FT-IR y FT-Raman. Se realizé el estudio tedrico del andlisis de superficie de
energia potencial y se obtuvieron los espectros vibracionales y de RMN utilizado calculos
quimico-cuanticos derivados de la Teoria de Funcionales de la Densidad (B3LYP).
CONCLUSIONES: El analisis de las sefnales observadas en los espectros experimentales
de las muestras liquidas a temperatura ambiente confirma la presencia de un equilibrio
conformacional de los isémeros anti A 'y syn A. Se establecieron tendencias en las
frecuencias vibracionales observadas teniendo en cuenta efectos electrdnicos de distinta
naturaleza. —
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