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INTRODUCCION Y METODOLOGIA o
O
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DITIOCARBAMATO
S
5 || s Compuestos d6rgano-sulfurados, con una
R\N/\S/R alta afinidad para interactuar con diversos
FI{1 metales.

Tradicionalmente se obtienen por reaccion entre una amina y
disulfuro de carbono en un medio alcalino. [2] Actualmente,, se
utilizan sales de ditiocarbamatos los cuales son buenos
nucleofilos frente a haloalquil compuestos (Esquema 1).
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Esquema 1.- Sintesis del nuevo derivado de

cromona con el grupo dietilditiocarbamato Dietilditiocarbamato de 3-(6-nitro-2-trifluorometilcromonil)metilo

RESULTADOS Y DISCUSIONES CARACTERIZACION ESTRUCTURAL
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Fig 1. Espectros IR (trazo superior) y Raman (trazo Fig 2. Espectros electronicos experimental (trazo
inferior) experimentales de (C). continuo) y calculado (B3LYP/6-311++g(d,p), trazo

discontinuo) de (C) e etanol.
Tabla 1.- Asignacion de algunos modos de estiramiento | ntinuo) de (C) en metan

de (C) Tabla 2.- Asignacion de las transiciones electronicas mas

Modo IR3:P Raman?a° Asignacion relevantes de (C) Fig 3. Empaguetamiento cristalino de (C) (superior) y estructuras

v, 3055 (md) 3060 (6) v (C-H) Experimental |Calculado Asignhacion conformacionales presentes de la celda unitaria (inferior) .
(nm) (nm)

\) 1663 (mf) 1666 (33) v (C=0) 224 237 HOMO-6—-LUMO+2 La resolucion de la estructura cristalina determind que la celda

v; | 1347 (mf) | 1346 (100) v (C-NO,) 047 258 HOMO-6LUMO unitaria estd constituida por dos moléculas similares en

. — conformacion, pero independientes por unidad asimétrica (Fig 3).

v4 | 1001 (md) v (C=3) 279 274 HOMO-3—LUMO+1 . > PEro Intep P (Fig 3)

a: cm-'; b: md (muy débil), mf (muy fuerte); c: intensidad Las diferencias mas importantes entre las dos estructuras

(u.a.) 490 HOMO—-LUMO corresponden al valor del dngulo diedro C1-C2-C11-S1 (101°y 89°)

Los espectros IR y Raman experimentales se y ala orientacion del grupo -Ck,.

. , o A partir de las transiciones electronicas calculadas
presentan en la Fig 1. y la asighacion de los

, _ ] - se realiz6 la asignacion tentativa de las principales CONCLUS'ON ES
estiramientos mas caracteristicos en la Tabla 1. bandas de absorcién (Tabla 2). La banda més
Las bandas en 1347 (IR) y 1346 cm™ (Raman)

_ , , iIntensa en 247 nm (Fig 2), correspondiente ala a la
ambas de mayor Intensidad, se asignhan al

, , , , o transicion HOMO-6 — LUMO, se origina por
estiramiento C-NO, . Ademas, se identifico en IR la

N - diente al estiramiento C=S excitaciones © — ©* en el anillo cromona, -NO, y
absorcion correspondien e.a estiramiento L=o, eh CH.,-S . Por otro lado, el calculo predice muy baja
1001 cm™ . El desplazamiento de esta banda a

’ , q Ui : intensidad para a transicion HOMO - LUMO vy la
menores - frecuencias —puede - atnbullse - a 18 hisma no fue observada experimentalmente.

Se sintetizd un nuevo derivado de cromona que contiene el grupo
ditiocarbamato. Es parte de una serie de moléculas obtenidas
mediante la ruta alternativa (sal de sodio de dietilditiocarbamato).
Los resultados espectroscopicos obtenidos son consistentes con
los observados en las otras moléculas. Presenta dos estructuras
conformacionales similares pero independientes. En ambos

participacion de este grupo en interacciones intra e conformeros se observa una interaccion CF- - - HC (Fig 3) que puede
intermoleculares. considerarse como puente de hidrégeno débil (2,38 a 2,59 A; 128° -
101°).
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