
CARACTERIZACIÓN ESPECTROSCÓPICA Y DETERMINACIÓN 

ESTRUCTURAL DE UNA NUEVA -AMINOENONA

Las β-aminoenonas son compuestos orgánicos que se caracterizan por
contener, en su esqueleto principal, tres grupos funcionales muy
conocidos: amino, doble enlace y carbonilo con la estructura
N−C=C−C=O. Estas moléculas se han utilizado para la síntesis de
compuestos de coordinación con iones metálicos, debido a que pueden
actuar como ligandos mono, bi e incluso tridentados1. Además, en los
últimos años se han investigado como posibles agentes para
aplicaciones en química medicinal2.

METODOLOGÍA

En este trabajo se presenta una nueva β-aminoenona, (Z)-4-cloro-4,4-difluoro-1-(2-
hidroxifenil)-3-(isopropilamino)-2-butenona (b). Esta se obtuvo a partir de la reacción de 2-
(clorodifluorometil)cromona (a) e isopropilamina utilizando etanol como solvente, a
temperatura ambiente por 2 horas.

INTRODUCCIÓN

b
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Experimental 
(Calculado)a en nm

f b Asignación

193 (194) 0,09 HOMO-3 → LUMO+3
231 (244) 0,10 HOMO-1 → LUMO+3
370 (373) 0,45 HOMO-1 → LUMO

200 250 300 350 400 450 500

0.0

0.8

1.6

2.4

e 
(1
0
4
.M

-1
.c
m

-1
)

l (nm)

Espectros UV-Vis. El espectro UV-Vis del compuesto fue medido en
solución, usando acetonitrilo como solvente (línea continua azul). La
asignación de las bandas observadas (Tabla 2) se realizó a partir de las
absorciones calculadas (PBEPBE/6-311++G(d,p)), considerando
implícitamente la presencia del solvente.

Tabla 2. Espectros electrónicos experimental (línea continua) y calculado (línea
discontinua) con la asignación tentativa de las transiciones.

RESULTADOS

El analisis de las superficies de Hirshfeld con el descriptor dnorm muestra que el
compuesto presenta una interacción dimérica “cabeza-cabeza” (característica de -
aminoenonas similares).

IR-Raman. En la Figura 1 se presentan los espectros IR (rojo) y Raman
(negro) en fase sólida y en la Tabla 1 las frecuencias experimentales y
calculadas más representativas junto con la asignación tentativa.
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Experimentala
Calculadob Asignacióne

IRc Ramand

1620 (mf) 1621 (24) 1653 (955)  C8=C9
1579 (f) 1571 (11) 1591 (50)  C=O
930 (f) 923 (14) 918 (192)  C-Cl

Tabla 1. Frecuencias experimentales, calculadas y asignación tentativa
de los modos de vibración más relevantes.

Analisis Estructural. Se determinó la estructura cristalina por DRX de monocristal. La
celda unidad se compone de cuatro moléculas.
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REFERENCIAS 

Dímero 
“cabeza-cabeza” 

Interacción “-hole”
C-Cl···O=C

Se encontró una interacción atípica C-Cl···O=C, conocida como interacción “-hole”. Esta
interacción se puede observar en la superficie de Hirshfeld con el descriptor Shape Index,
en donde se identifican los patrones complementarios rojo-azul (remarcados con círculos
rojos punteados).

CONCLUSIONES 

• El desplazamiento del estiramiento C=O hacia menores números de onda sugiere que
el mismo está involucrado en enlaces de hidrógeno intra e intermoleculares.

• Los valores de las señales de OH y NH observados en el RMN protónico muestran
desplazamientos químicos más altos que los tabulados en bibliografía para las señales
aisladas. Esto se condice con la presencia de interacciones intramoleculares por puente
de hidrógeno.

• Se asignó completamente el espectro UV-Vis experimental en solución a partir del
espectro calculado (PBEPBE/ 6-311++G(d,p)), observándose un buen grado de acuerdo
entre ellos.

a En cm-1. b B3LYP/6-311++G(d,p) e intensidades entre paréntesis (km mol-1). c mf, muy fuerte; f,
fuerte. d Intensidad relativa entre paréntesis. e  corresponde al modo de estiramiento.

Celda Unidad
Z=4

Interacción Intramolecular 
Bifurcada por PdH.

N-H···O=C
C=O···O-H

Interacción Intermolecular por PdH
N-H···O=C
C=O···O-H

a Transiciones electrónicas calculadas PBEPBE/6-311++G(d,p) entre parentesis. b Fuerza del oscilador de 
las transiciones calculadas en unidades atómicas. 
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