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Las cetonas polihalogenadas son de gran interés dada su versatilidad en sintesis organica. La
presencia de los halégenos condiciona sus propiedades electrénicas y conformacionales, afectando

su reactividad [1].

En este trabajo se llevo a cabo el analisis del equilibrio conformacional de la 1,1,3-tricloro-
3,3,1-trifluoroacetona (TCTFA) mediante una combinacion de espectroscopias vibracionales (FTIR en
fase gaseosa, Raman y FTIR de matriz de Ar y Ny). Los resultados fueron respaldados por célculos
computacionales utilizando métodos ab-initio y DFT. La superficie de energia potencial calculada
permite determinar los minimos de energia, prediciendo asi un equilibrio entre tres formas a
temperatura ambiente, siendo el conférmero gauche—anti (con el doble enlace C=0 en gauche con
respecto al enlace C-Cly anti respecto al C-F) la forma preferida, seguida por el rotAmero syn—gauche.
A través de la irradiaciéon con luz UV-visible durante diferentes tiempos (15y 30sy 1, 2, 4, 8, 16, 32,
62y 109 min), se pudo observar un proceso de interconversion conformacional (Figura 1), comprobado
por el incremento de la intensidad de bandas correspondientes a los conférmeros de menor energia
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Figura 1. Espectro FTIR en la regién Figura 2. Superficie de energia potencial y mapa de contorno
carbonilica de una matriz de TCTFA!Ar de la TCTFA calculada con la aproximacién B3LYP/6-31+g(d)
1:1000 luego del depésito (trazo rojo), y
después de 8 (trazo rosa), 62 (trazo azul) y
109 minutos (trazo negro) de irradiacion con

luz UV-visible.
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