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Motivacion: Nuestro proyecto es el de dilucidar aspectos importantes de la quimica del azufre, en particular
de las especies reactivas de azufre (RSS) que se forman en procesos de importancia en la quimica y la
biologia (1). Con el objeto de entender la influencia que ejerce un sustituyente en las propiedades de
las RSS vy los factores que afectan la estabilidad del centro radicalario, como asi también los productos
generados por su interaccion con otras moléculas, se presenta el estudio del 4-aminotiofenol.

hH2 Resultados: El espectro de IR del 4-aminotiofenol aislado en
matriz de argdn a bajas temperaturas se reportdé por primera
+ H vez, junto con la posterior irradiacion de la matriz a diferentes
' longitudes de onda. Los cambios mas importantes tuvieron lugar
”y s bajo irradiacion a 254 nm, dando lugar a diversos fotoproductos:
el radical 4-aminotiofenol, una tiona ciclica y una tioquetena
NH, H, conjugg’da (ver esquema'). Qn mecanismo.t.e’ntativo’para la
formacion de estas especies involucra la escision del atomo de
S H del grupo tiol, con la consecuente migracion del hidrogeno a
—_— H una nueva posicion en el anillo aromatico y la apertura del anillo.
405 am Los productos formados fueron identificados por comparacion
Y de los espectros experimentales con los calculados usando la
aproximaciéon B3LYP/aug-cc-pVTZ.
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Conclusiones: A partir del analisis de los resultados se puede concluir que la presencia del grupo amino
produce efectos opuestos en la especie radical formada y en su precursor. Por un lado, provoca un
alargamiento del enlace S—H, haciéndolo mas débil, en el 4-aminotiofenol que en el tiofenol, y por otro, un
acortamiento del enlace C-S, que adquiere mayor caracter de doble enlace en el radical 4-aminotiofenol
que en el radical del tiofenol sin sustituir. Estos efectos combinados favorecen la eliminacion del atomo de
hidrogeno del grupo tiol y la formacion de un radical mas estable.
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