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1. Introduccion

Se estima que el compuesto CIC(O)SSNCO sea el principal
producto de la reaccion entre las especies CIC(O)SSCI' vy
AgNCO?2. Dado que el mismo no se encuentra descrito aun en
la literatura, su estudio computacional resulta de gran interés
como complemento de los resultados experimentales
obtenidos. En este trabajo se presenta un analisis teorico
conformacional de dicha molecula, la simulacion de los
espectros vibracionales de sus diferentes conformeros, y su
comparacion con los espectros obtenidos experimentalmente

para esta reaccion.
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2. Calculos Computacionales
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se calculd una superficie de energia

potencial en funcion de dos angulos diedros, t; = CI-C-S-S vy

Ty =

C-S-S-N, variando ambos desde 0° hasta 360° en

intervalos de 10°, utilizando la aproximacion HF/6-311++G(d).

La superficie de energia potencial

(Figura 1),

reveldo cuatro minimos

los cuales fueron posteriormente optimizados

utilizando la aproximacion B3LYP/6-311++G(d). Las estructuras

optimizadas de los minimos derivan en cuatro conformeros

(Figura 2):

syn-(+)gauche y syn-(-)gauche, con poblaciones relativas a

25 °Cdel 57%y 42%, respectivamente.

anti-(+)gauche y anti-(-)gauche con una diferencia de energia

del orden de 0,17 Kcal/mol y un valor de poblacion muy

bajo.
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Figura 1: Superficie de energia potencial (izquierda) y mapa de

contorno (derecha) del CIC(O)SSNCO calculados con la aproximacion
HF/6-311++G(d).
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Figura 2: Conformeros de CIC(O)SSNCO calculados con la aproximacion B3LYP/6-
311++G.

3. Resultados Experimentales

Se llevo a cabo la reaccion heterogénea liquido-sdlido entre CIC(O)SSCl y
la sal ANCO en una celda disefnada especialmente para su seguimiento
in-situ mediante espectroscopia Raman. Los espectros Raman del liquido

obtenidos experimentalmente fueron comparados con los espectros
modelados del compuesto CIC(O)SSNCO (Figura 3).

CIC(0)SSCl ;,+ AgNCO ,,—— CIC(O)SSNCO , + AgCl

Raman liquido

0,08,
0,064
il % 0,04 i|
084 ° F‘J W
| ""2000 1800 1600 1400 1200 1000
I:} 4 — N’ mero de Ondas (cmi’)
- | e
_g -
w 0,0 -
- | ! | T | T T
£ - B3LYP/6-311++G (d)
— 0,8 -
. 0,4 -
SOLIDO ' l 1
0,04 — .

| | ' | ' |
2500 2000 1500 1000 500
Numero de Ondas (cm™)

LIQUIDO

Figura 3: Celda especialmente disenada que contiene el compuesto liquido

CIC(O)SSCI y la sal AgNCO, colocada en el accesorio mini macro-chamber del
espectrometro Raman. (izquierda) Espectro Raman obtenido de la reaccion entre
CIC(O)SSCl y AgNCO en comparacion con el espectro Raman de la especie
CIC(O)SSNCO calculado con la aproximacion B3LYP/6-311++G(d) (derecha).

4. Conclusiones

El estudio computacional revelo que el CIC(O)SSNCO presenta cuatro
conformeros, siendo la forma syn-(+)-gauche CIC(O)SSNCO el minimo
global, con una poblacion calculada del 57%. A partir de la comparacion
entre el espectro Raman del liquido obtenido experimentalmente de la
reaccion entre CIC(O)SSCl y AgNCO, y el espectro Raman simulado para
el conformero de menor energia del CIC(O)SSNCO, asi como por
comparaciones con bibliografia de compuestos similares, se concluyo

tentativamente que la especie CIC(O)SSNCO ha sido obtenida.
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