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SINTESIS Y ESTUDIO DE UN NUEVO DERIVADO DE CROMONA
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La modificacion estructural de nucleos derivados del benzopirano, como las cromonas,
mediante la introduccién de grupos funcionales, tiene como objetivo mejorar las propiedades quimicas
y biolégicas de estos sistemas. El interés en estos compuestos radica en sus multiples aplicaciones,
gue incluyen areas como la farmacologia, la agroquimica, y la quimica organometalica. [1] En este
trabajo se presenta la modificacion de un anillo cromona mediante la adiciobn de un grupo
ditiocarbamato y la posterior caracterizacion del compuesto obtenido.

La via sintética mas comun para la obtencién de este tipo de derivados es a partir de un grupo

haloalquilo con CS; y aminas HaG,
primarias o secundarias.[2] Sin HaC o S>_>
embargo, en este caso se ha oZN\@fE[CHzBF . S}N> ON CHp—S N>
empleado una ruta alternativa Ol oFs Na*™S > \©fﬁ: HsC
(Esquema 1) asociada a la HaC 0" ek,
reaccion de la 3-bromometil-6- (a) (b) (©)

nitro-2-trifluorometilcromona  (a)
con la sal de sodio del 4cido N,N- Esquema 1. Sintesis de dietilditiocarbamato de 3-(6-nitro-2-

dietilditiocarbamico (b). trifluorometilcromonil)metilo (c).

El nuevo compuesto obtenido, dietilditiocarbamato de 3-(6-nitro-2-trifluorometilcromonil)metilo
(c), se aisld, purificé y caracterizO mediante espectroscopia IR, Raman y UV-vis. Ademas, se
obtuvieron cristales adecuados para su elucidacién estructural mediante difracciéon de rayos-X en
monocristal.

La asignacion tentativa de los espectros experimentales fue asistida mediante calculos quimico-
cuanticos. Por otro lado, a partir de la resolucién de la estructura cristalina se determiné que la celda
unitaria esta constituida por dos moléculas similares en conformacioén, pero independientes por unidad
asimétrica (Figura 1). Las diferencias mas importantes entre las dos estructuras corresponden al valor
del angulo diedro C1-C2-C11-S1 y la orientacién del grupo -CFs.

Conférmero A

Figura 1. Estructuras conformacionales presentes en la celda unitaria.
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