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Introduccion
Esquema 1. Via de sintesis de (2)
La sintesis de nuevas estructuras moleculares es un 7
vinculo fuerte entre la ciencia y la industria.’ Dentro de los N
estudios relevantes, las interacciones moleculares son
fundamentales para entender comportamientos ya sea en NaNj
sistemas quimicos o bioldgicos.? En este trabajo se ha W
sintetizado, a partir de una 2-trifluorometilcromona (1), un 80 °C/6
nuevo triazol, 4-(1'-hidroxi-4',5'-dinitronaftalen-2’-
il)carbonil-5-trifluorometil-2/4-1,2,3-triazol (2), esquema 1,3 NO2 NO2
el cual ha sido caracterizado por espectroscopia (IR vy (1) (2)
RMN) y por difraccion de rayos X (DRX). Ademas, se han
identificado las principales interacciones moleculares que Resultados
tienen lugar en el empaquetamiento cristalino. La . by
caracterizacion ha sido complementada con calculos % | H3' () H6’ (dd) H8' (dd) H7" ()
computacionales. E \ o = g 84%
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3600 | 30|OO | 1/é|00 | 16IOO 1400 12|OO | 10|OO | 8(|)0 | 6(I)O | 400

NuUmero de ondas (cm )

9.57 8.9 8. 91 8. 59 8.57 8.55 8.03 8.01 7.99
Desplazamlento quimico (ppm)

En el espectro IR se identificaron,
tentativamente, los estiramientos
de los grupos O-H, C=0, NO, y CF;
y una deformacion asociada al

anillo triazol.
Las moléculas se mantienen Los espectros fueron medidos en
unidas por contactos acetona-d; y las senales tanto en
asociados, principalmente, a ( tablo) e o ) comoden
Interacciones intermoleculares >ON acordes a las esperadas ’
OH-OC, CH-~F y F--F para los diferentes nucleos. Nucleo 0 (ppm)
' ' C=0 188,4
CF, 121,3-q—-1Y4=268 Hz
Ca 142,9
La superficie de Hirshfeld, C5 140,7 —q—%J =40 Hz
evaluada con el descriptor ,
Shape Index, indica aderrr)més I3 Una molécula de DIMSO cristaliza C1 167,6
existencia é}le nteracciones junto a la estructura en estudio Cc2’ 112,1
Vst posterion — formando una interaccion NH--OS. C3’ 128 5
C4’ 137,7
La estructura cristalina (DRX) C4'a 127,9
sefala una fuerte interaccion C5’ 146 6
Intramolecular tipo puente de ) '
hidrogeno que involucra a los £ i
grupos O-Hy C=0. R C7’ 130,9
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Conclusiones Vista frontal
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