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El interés por los compuestos organosulfurados ha ido en aumento debido a su
reactividad y a sus aplicaciones en diferentes areas como la medicina, la sintesis
organica, la industria del caucho y la agroindustria, entre otras [1]. En este contexto, las
tiocromonas resultan particularmente atractivas debido a sus propiedades electronicas
y a su potencial actividad biologica.

El reactivo de Lawesson y el pentasulfuro de fésforo (P2Ss) son los reactivos mas
empleados para la tionacion de grupos carbonilo. La sintesis de esta nueva tiocromona,
6-cloro-7-metil-2-(trifluorometil)-4 H-1-benzopirano-4-tiona, se llevé a cabo mediante la
reaccion de 6-cloro-7-metil-2-(trifluorometil)-4H-1-benzopirano-4-ona con P»Ss, en
tolueno, a 120 °C durante 4 h (Esquema 1) [2]. El producto obtenido fue recristalizado
en hexano, obteniéndose cristales adecuados para su caracterizacion mediante
espectroscopia vibracional (IR-Raman), electronica y DRX de monocristal.
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Esquema 1.- Reaccion de sintesis de la 6-cloro-7-metil-2-(trifluorometil)-4 H-1-
benzopirano-4-tiona

La asignacion de los principales modos vibracionales y de las transiciones
electrénicas se llevo a cabo con la asistencia de céalculos quimico-cuanticos. A partir del
empaquetamiento cristalino, se realizé el analisis de la superficie de Hirshfeld. Las
interacciones de apilamiento n---m (Fig. 1) resultaron ser las responsables del
empaquetamiento cristalino, predominando el caracter dispersivo de los contactos
(Tabla 1).

Tabla 1.- Contribucion de las distintas energias
(kJ/mol) en las interacciones m---x .

R E ele| E pol| Edis| E rep| E fot '
534 | -1289| -214 | -55.43| 3462 | -42.10| Fig. 1.- Interacciones de apilamiento
413 | -1572| -2.94 | -68.25| 44.33 | -50.85| =-'=y superficie de Hirshfeld
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