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INTRODUCCION 

La acliv1dad a.nlihelm.inl1ca. de -105 '- derivados de 13. 
·- -

p1r.a.zi nolsoquinolin~ iO~ ·- d·~S:CU"f.11-~~ .. ~::~ :~-;- e~--:'_iCr72 ~-·pe:r -- e, Merek. y 
·-:<· ..• -: 

Bayer AG • 
<.··t ---::- _,-_ 

En .. el pr·!'~ent..9 lrcl._ba~'?·, s9 re3.l1:?C la zintesis ~e der:-~vados 

-~del pr:-.izlquinl.91~--· ~6n ~:'91 --Ob.Je\Ó · dÉt post9f.1crmenle_,_es_t_Údia~ fa 

rela.c16n ~nt.re · el ·.efet;°to de lo~ susti t_'úyenles y los e~pec•.ros do 

J.nfrarrojo, ros;on•nci.i m.a.gn~tica nuclo•r y e•peclontGtlria. do ni.as;a.so. 

de rayos X. ya que no se _h3.. determinado experi_~en~alment..e la 

estructura cristalina del praz1quanlel y por ende no se conoce la 

derivados. 

La sintes::1s de e~•.os der1•;adcs se r'9aliz6 medi.anle, la 

hidrolisis del grupo am1d.a. El grupo el1nunado se su~lit.uye por 

-grupo~- -3.·.::.-1~ arcm.l.t!~'.!'::: ·.:;va present..)n- ~u~t1•.uyentes- en p-os1ci6n--

para con re~peclo 3 ~u ln~erc1ón a eXcQp~~on de los grupos n1lro, 

-=loro, bromo que aparece •.a.ml:nén .'f'l9ta. Está inserc16n se lográ 

hilc1endo rG>1cciona.r un c!cr1.1ro de .1cido cor1-e~pondient.e con la 



Por medio. de espectroscopia de lnfrarroJo, rescnanc1a 

ma.gn9lica nucle&r y espectrometria de masas se pud6 comprobar la 

presencia de lo!!:: diferentes sustiluyenles. 

Pra.zJ.quantel 



CAPITULO 

l. O P.ELAClóN ESTJ>.UCTURA-ACTIVlDAD .DE 1,2,3,6,7, 118-HEXAHlDRO-· 

-4H-PlP.AZlNO C2, lal : lSCQUlNOLlN-4-0NAS. 

-.·:~---

dé -.- -"(~~-:~~- d;r-1 va.doS·' ·=·-eie· 

p1r.a.2~noiSoqu1noiina rue descub1erta en forma::. co·nJuñti·: por 

i nves f.J.'gado-r 9s -_- d9 ~t a·S coriipafU as .fa~ m~c-~~li~.a~>~:.' ~~~~:¿·~:~~ ~ ~~~yer>- A~ 
G. - ··an'.·\~;~~. :·;:ipa_~-i:i i- c-~e ent.o~~es, :~~e ~r:-~~~-~~~i:~~ ~i:~e~~~-~~-:-:-de·-40~ -

~-.:-_ ---;-- --- -- ' - . - -- - . . ·. . '•- - :.'' .. - ' < . 
derivados que,'_ co~teni3.n _ésle" "m.:rcle"o_ c"fig'( :1)::_ c~_f!·: el"' ~bjelo dé 

probar su 

srt..io. de acción; 

el huésped; 

e) DGbe ser 

masivos; 

d) Debe ser 

del desarrollo de !'as 



2 

. •'." 

· ~ig~ra 1-.-~· Pirazi1'01~'6~~-Ú~orii .. 'a~_-.-.:_ "-- __ _ 
----.-- - -- - -, -·--___ ..,,.,,-· -:·:.-¿:::"-- '·-'-'-· --·-

:« :"'"" ' .. · 

Las diverS8.s m6d1r1ccc-ione~·-,:· a:: -~~-:~--~~~-~u~-~~r~.' 
- '.; __ ._. - ' .. ' - -- ._ - '· - '.'- ·:-· ' 

s:usl~ ~uci~i:i en di versas pOsiciory~~ .:_~e-~ ;-~nt'iió, .:·~_ai'af:gand~r\t.o o 

a~,O~t~~~~ ~nt.0-:_--~~1-~ si~'t._ema _ h&~eroc!¿1i'~:O~ ~·-~CSÓ~~~os, eslructtirafes, 

cámbi~s en el lamaf'l'o de los anillos y s-us~i\\.1'~J:on~~ -de. 1 o 2"" 

.ar111los por cadena abierta equivalente·. 
··; ,' 

Dependiendo de la naturaleza de loS _sUsliluyentes y _la 

posic!On que ocupen dentro del 'sis.t.Oma an~i·~~~/_~ PudO_ observarse un 

aumento o un decremento en la act.ividad~ 

Los e:;;tudios realizados demostrar:-on la importa.neta :que tienen 

las posiciones 2, 4 y llb para la ac.~ividad _que. muest.ran estos 

compuest.os. Las susti luciones en las-. po'.'"1.ci1'.'.'nes restantes del 

s:is_t.oma de .anillos son de menor 1mport.'a-ne1-a-: -

La. prc-.senc.ia. de un grupo oxo en ·la posición 4 eim un ra.ct.or 

dr,,t.orminanle para. que eJ. derivado -presente act.ividad; t.odos los 

der1vados que tienen et.ro sustiluyent.a en esta. posición carecen de 

3.Cli vi dad substancial, la- un.ica excepción os con eJ. lle-análogo, 

el cuál posoe una apreciable actividad cr1gura 2). 



-·~o;'- \•, . _.;-_o-·;:.: 

Fi:g'U~~-~ ?~ "i~-~·-~~1~-~~~~~: :·_¿:J.~\' ;~S~-~-~- . 
. <:~ ,;- . ,·:>,··:.i;¡ 

La susu•uci6n .. de un grupó•'~~11ci é~~ci~l~:{~ e~.'.~o;irc:16n 2as 

ot.ra de las condiciones. irrlPc;r.l~"n\.~S·!--Ei-:-dEiriVádó ·con ·b·enzOilo:rio 

susli luido-· es uno dé_ !~-~~( ~S : --~:~~~~~~~::~·~é~~;_~·~?~~¡ :.f.:;_gr:~;~~ ~"de ¡~s 

la. pos;ici6n met.a. o par-a. ias 

_posiciones orto o met.:a provoca un nuevo incremento en la· 

act.1 vi dad. Cualquier ·otro sus ti luyen t. e· en esta pos1c16n produce 

--Una····di.~minuci6n -en----ia --act..ividad--e'omPara.da"-,con_ la_ del_ derivado 

benzoilo. Los deri vades clclicos presentan un incremento 

considerable en su actividad conforme aumenta ol tamano del anillo 

D t~fig. pres;ent.e en 1nt.roducci6n) al ir de '.3 a. 6 mie1J!-bros;. Con 

anillos mayores que seis miembros la acl1vidad disminuye 



ot.ra11_.pariesa --del sii;;t.'ema.. anui"~r ~:ue no inclu~O .'j~s- p~SicionGs· a, 
·4 y l1b no á:t'ec't.an l~· á~:~ivi·dad.-: .. A p-esa~-~-de -~ü~-Qe· ~~-n -~~·~-ani,~n~o 
una_ .·ser·i -~ -~: ~~mp~~~~i~~~ · ~! ~ame~t.~> ~~t.i ~.~:~:: -~¡·~g~~~ de ~~J.fo"S' 
preserit~ _:Una?~ -a~~·-¡ ~1 d:~~--- -~~r,. ~~~-·'.1 a :.·.~-ai·_::-~f ;~i~u~ri:~~(:/''· -:~ _ -~¡- ,-i 

~-~:E~-;~~iQS~} Andréws':, y.-_::~-J1~~ra'ci;:,r~~~~: 2~~~;-Pubfi·~;~-~~~ .:t~*i~~-;~~~~~s-
, '. . . . - -;;_::. _;_ "' ~- ;'.;.~'-.i-

c6s~;;-;·:~-1 ii··--r~~:~Uté~-~o~ \t;-, -~ctí'~i d-ad- -a:n-t.i h/;i~-n-t.'i c.;.'.~'de·'.--~~á:·_~e~ie·: d&; 

22aci Í-'1 ;~.é~. ;;11 ~~he~hidr~~4Hjp1 ~a:~i¿~ e%,~ i{~~~~'.'!~~:4t~~~~ . 
: .: - -~-·:-.,_ ~).i)~)->:~··~ . -.--, \· . .::·_~},'-~ -:_' -- º"·:."··r - . , ... 

. ct;abl'a'ü;;:: '::,•' . . ,,,,, ,,,,, :: '"·''·,\•'' .:~,:·,··.,, ;;:>'' 

. >p~-~\;~~~:~~~i u~r:~-·1 ·a~~~:et f ¿a_ci ~~- -y~;=~.~11iC~~={;~~~~~fl~~~!-~~~~~~~~t6~~f ~~·· ~ _.-
·: ,',, - ·-.'.; '. ':_ , :''.~.~,e'·".:·,_,- . .'. ,'i ;•', , ~-':.' - ", ''.··. : . '. .. ~-r <...;•. ;,:_-._. •• .¿-; <-·_.~;,\-·_" '::f_,[;:-;.', -i3·.º1;~~.c·"=;<\'>~ -''"-:-:'·:-.. ; .. '·:'.>;·r· .- .' . 

promet.edores ,--,~los.: aut.-ores: usaron ·:_dos-,sistem&s:. de ,prueba. tn_'\J( ~ro e 
; '');,_ -· '.,:;_~_."_o'.' 'e--;:=:·.-~~·" - -·--;_-e'.; ---

i.n-,·:-vt'UO,\::~ cOn'i--c .Ji'/PrOPÓ!:ú-.fo· · d~:-.--·~va.il1ar·.~-·1áf}~c!--1:v1·dad;:·~~;e-st::C?~íd~~---_d~:~:~ 

_,_- _- ~~-~a~·~~~¿~~~~-s~~*~~~ s~- ,·t.rat.~·~~~~~\~~n·~~~:~-~t~~;:;;g~,1~;~_,:~:~~~l~!~'~:~;r~~~~~~-, mác·no~- -. 
~;.:-CF1/W7~5":~ ~i~~;· hab1~n- '\;1·d~:; ;:- ~,.-~jl:i~~Le ~:Y~t¡~i_~~-b~:( :::~-~~:~) ao': 
~;~:~·~~~-i~.C~'.~" -_:~~·:_ 'Hims·n·~LoPié ·nat;Q;: '.Po~: .. :~~'.-:.~~:;:~-~:¡·: ··::l~'. :~-~~~"~l;~ª~'-,-~ 
Q~hi a··(~·~~~~i'c~~~i· -~-~\-" ~~;~i.~z.:. d~~~-~~~- dé~'.-·-1-a'.; ~·d~ni-~\:,.-a-~ió~':'.~~~ ~'(··. de . 

. ~~-~ª .::~~-~~~~~t~~ · :~~~ a~t.a.: ci 'neo.·. d·1 ·~~-.: ~~·~~~c~l1'.~s :~-~:,~·ú-~,~~d~ ?~:a·¿~~es . __ 
,,. 

,~emb~-~~~ -,º~./~~ye~-: ... o . . ~~i ~~4' ... i n·r~c·t-~u:t~S _-_\ -~~n -'. ·sc·~L°s _t o.s-~~, mal-ts~ni. 

-~dU1l~> --E~,·- i·:O,, .~·pr·u9b~-- °'iil · V1-t.rO - se --e·v~i"U6· 1a . mbt.ilidad y 

s:upo~·j¡-v~~~¡i dct. ~~h.l.sto~j~· mansont:·· en mediO' es;;encial dct Eagle, 
' .. · .. ·· -:·· '. ·'. 

Al cua:l sa."le adié:iOn6··:10% de ·suer~ bovi'Oo y 1 g/l. de glucosa. Las 
" .. ·' '.'..' ·", --.· 

~-~s).s -,más __ ~.l t.as .. que..,.~-~ -~~~-~~ry-~·(u~r~9!1-__ ·-~e 9_ X- _500" mg/Kg y·- i.-- -X -500°---

mg~Kg 'de ~~~o ,corpOrai para los. rat.oncts inreclados con SchL•to~oma 

mansonl y Htmsnol'!''pis nañ.a _respect.ivamenle, y 10- 4 g/ml para la 

prueba in vi lro. 





<>-
¡-,• .•. :-:v. 

D 
{) 

o 
-Co 
-Cs 
D=º 
{}=o. 

-OCJH' 

+ +. 

+ + 

b nana. 

Tabla l. Actividad ant,ih~ln;í~Úca de 2-Acil-l, 2, 3 ,6, 7, llb-hexa 
hidro-4H-pirazino l 2; •la 1 isoquinoHn-4-onas. ªR es el grupo sustI' 
tuyente b Los datos se tomaron de la ref. 2 . -· -:-



1.1 

':--."~ -:-~t 

La- far-~c~·in~-~~·~·~~:;~ -:·11:¡: _~~i~~a-z1\:(u'~~-~~-i:'1-'~se :·h.i, ·estudiado 

e,dens a~'en t..8 :_.~~>-~~:~~e:~~·:·: ~;'ér: O~-~~:~~--:~~~~-~~/:~;~~}~;·.~;;~ ~~1~~:~ i:· :--~~·~nd~ 
pa:ra'-_ )~~-¡j~~L}'f~i~-i:~~; -~~;·:~;~::·ti'f\~ d~~:>·mai·~~t-ai: 

:._", ·.'.i~ :. 

,::.. . . ·e . : __ ·'·'-·- . 
técnfca.s_-

·, 

bi oióa~ c:~.;a-ciei praziq~2nie{~n§';]{fü2K.:c1t ~~' ~í+m¡;t~tiOf izado 

pr azi quant.el 

Cromat.ograf!a. 

--del9t-mi nar la 

y sus -~~~-~ii:~~~s ~~r~u~~:~-~ -:-··.s~r-/. ·~~-~-~:é:-~6-~=--== po~ -
Tambi ón P.U~-~: :-:u'~~r:~-~ .-:--~,\ _-, Gn_~~Yc:> --~ bi ol ogico. , para 

a¿·tivLd~~s'-i~:-bi'~~-~tdi ·--·óila1 ~: Ch1_'~10S~ ~~o:~P~~~~l.:~:::-::· L~~ 
- -- - ', ,,- .. - - '--~-- : - --

ensayos; por cromát..ogral~i:il: gas·.""'.'liquido ·y ~r f~uoromo.t..r,ia so-n_'ambos; 

espoc:lficos para··la droga y·proporci~na r:.esuil:ados c0mpar-·~b1.es . 

. »':· ': 
en t. re diferer\t.Gs éspeCi.es se .. t.rat.an concent.racionos. que t.ien~·n qu~ 

s~r norm~i~·:da'.~~co~-:·:-r'e~·~:~t.~~.al- Pes~ -~·~r~ora:¡: y :d~;i·~·:.,· 

= ~~n-cenlración de sueroCmg/l) x· 
doslficacion C~/Kg~ ,. 

--o;:----,~,-"--"- c'-~:C...,;,,- -"~-~:;_ _ __:_,~·__:,____-' _ _;-=- - -- .;"-o--=::',-=""o-,--;:-.- ----~-- -----

METABOLISMO DEL PRAZIQUANTEL ... 

~os ·mam1f8ros · ap.a.r~nl,¡~~nt.-e: .no". puOden excret.ar: praziqUant.el 

met.aboliz~do~-' ~., ; f..:a·~-.. ~~~P~~!aéii"i~·-:~~~·.".~~omat.~g;af~·a ."en ._.capa fina 

·en muestras :_de· ~~·1·ri~: -/~'¿:~r-~'' · tf-~.-~; h~:~nci, de . .'mo~"O-, h9ces de mono, 

ra.t.·a, perro~- y· bii"1:~:· ~~'·:~a~~:-- diÓ coino "r9suH.ad0 una variedad de .. " ' ' 

mot.aboliloso. La· f'raccl6n 'mii.so ·po(a:r cÍe esiila .s;eparación .fue 



identificada por hidrO.lisis. enzlmAt.i-ca~-~.lo .. cua.f .. :~eslr.l'tó:·~~~ 'por :io 

menos 400 veces menos erecli vo · "eri' 

~· .. ::.::::: ~· ~·";~ Y:.:~~;·Ú,i,~~~~~Í0r :~ 
rt0no rhesus y hombre son productos ~J.d~ó~_!'adOs:·de.l'~praziquant.el. , 

Los melabol i los ·de ma~; ~ t.~-~~i~;-.. ~~·::;-~i-;-~:¿;;~~~.t:- ~~~~:~~Y?'.- d; : 'todos 

los ani ~1 es est.udi ac;f9s ha~Úi ·;_~~--¡~~¡ ;'..:/-_:·s-~.':}~ i~~~ti';'.i~;~-~~ri~ ··~··co~o 
::-::-;!:, 

2( 4-hi droxi ci c.l oheXi icarborii l) ..:.1::~·-2,: 3 f6;'7 ~il b'~tie-xah1ctr:6º.::.4h~~pir~zÚió' 

C 2, 1~1 ~oqui ~o! i n~~4~o-~a~- 5-~~-~:¿;#~:\~·:~~~:;-~~~·~::·~~-'.:~·u -l~;~~i·:~-~-~-~ :·:~~~s{y" 
po~ _. -'?º~P~~~-~i: ~-~;:~~ ~~~_.-'. _'..:~~~j ;;~,J~:~t~l·~:~·~1.~t:'it:1-c:~¿ -d;' · ·r;r~renc'i ¡s~ se 
encC>~~':cº qu&el ~."c':c~wcÍf~Ji~ii:•ftÍ>r;.;iq~~nt.;.i es:.··· · ,, .. 

o~·:"."~~-s-:: '.;-<_ ·'.. :/.·:: : 

~? '~.-~-~.-::.-~.·.·.''.' _.~::.-' 
' :~: ;."'·-·:: - - -

,: ,~· ·;· '': 

7.=.·.·~···.··,<,·." .. ,,,,·,,.''',,,·,·.·,·,;',,,·····,',,,·.,,,· .. · ... ··, " 

,,,·~, ··"º·,··,· .. 
" ···«"., ,'.·.·· ~ .·· , .. N O 

··~·· .... · .. )<" . 
' 1 

,¡;CD· 09' 

Off 

Figura 3. 



. u 

orina predom.tnan met.".ib6l 1 t.oS con dos grupos 

oxhidrilo dominantes. Est.udios por espeet.omelrla. ·de macas. ~e~ia 

que uno de los OH se l~~~liza ~O. e:1 anÍ.llo del cicf~h&~no,.: .,y él 

segundo ,OH en h. posieiOn 6 0_7 éfig, 4) ·y •o'',11b C"ri~. 5) 

respect.iVamente>- La· Pos'ic1óñ -&Xact.á. no 

:pr~·Js;~~ d~·~~d~· a f~ g-~~;n--·d:~l·¡,~~d·:~'8·~·. 

·ay-··. OH __ ·. __ _ 1 .· . . 

~ ... · ., __ .?.o 

.J~ 
1 

9c•Y'l .. _ .• _.· ·. o~ .V 
Ofl 

- -.. .·- ·.,".·.; 

F'igura 5. 

l. 3 MECANISMO.DE ·ACCION DEL PRÁZIQUANTEL SOBRE EL._CisrICERCO, 
.·:\: 

_>:-::;.;--';;'.·:::--~,:~~~-----~'""= ~- .. --,-- -'~,~-~'~º--~-2:-.- -~.-;.____.'. -~~~:o';¿"°:-7:--~-o 
- L.a_ ·--~1S:t.J.~~e~-~~~{~ · es· una :;.,nr.e'~'m'ed~d··, -·q-~e :_:~~ contrae por 

1ngost.i6n··: d~>:; hL;~~~I{i~-~~ ·-d.;>·~;~~:~--~-~~~i·¡·~. :·::~U-~~n~·:-- ~la:n·o de la: 

clase __ 
0

.de·--,·{:;~J~~~~~:;:~O·~~·~'.~cq~~ pa:~:ás'i"~,~~ ."~i:·.··h~~br~-\, ,'e.s hu9spéd en el 

inte~~!n~> se~: ~úeá~'.ai;J~;;- -~~;<·~·1.:~~-~-r .. ~-·~r_o. '.:·~~-~~ulos vol untar.tos y 
en· ocaS1oñés -~~-·,~:¡-~-~~ :· 

"<. 



Anteriormef:t.8; ·e.L l;a~:~~-~~lo :a~t~c~do· para·. la ~isli_cerco:si:s 
era qu1ri:.irgico. ;-pero no_·,~~--~~d¡~_,_·p~~·~t.1~{~· '~~··_-_todos los: casoS por 

J.o que -.1 pilcieñ~~ ~ri~>_-.E~·.\~~ ·~~--'~;;~,.~--~~nlo' con' mebendazol ,· 
,. ;.;.' .. -' . '.' ::·. ·'. 

el c·ual rue ef'lcaz en _la_·c~Sl1cer'c:oS1s ·rnuscU!~r -pero no ·atraviesa 

l• barr-era hemaloenc~f'Al¡c~- p~r\J.o_-·~~-~t·C?· :nO tenla erecto sobre 

cist.1cercos ·aposenlado en •.1 c~reb~:ó7; F'l_nalme_i:-it.e en lQ?Q se 

exper.Lment.O con prazl quantel, ··~l :-"_Cual_·.:.-f'ue'·. muy e.f~ct.i vo ya que el 

clsti~erco lo absorbe maniiestaridO dós ~enómenos- una cont.ración-

t.et.Anica inst.anliinea de ~os mOsC!Jlos' ~el· par.isi.lo y un~ r-':pid.a 

vacuoliza.ción del tegumento s1ncit.1a.l; ambos t"enOmenos ocurren ·1n 
' --~-- - • ~ ·.=- -· _:-:-: -~ - - -- - ' . -d 

vitro cuando la concent._ració~ d~l-: .. P!'.aziq~ant.el alca_nz~. ~19 -M 

,•,P e in vivo con· dosis-'~de-----(:-5(:)-- mg>>cg·) admJ.nist:rado _a los 

pacientes. E'st.~s f'enomenos se c·Onsi~e~an c?mo ._efect._o_s ~rimarios de 

la droga y como securi.dar{os ·son; .~~P~l~~~za~iÓn .. del--- tegumento, 

inh.lbie16n de "diges;;t.iOn do lá. glucosa, __ disminueión del ~Juc6~-~~C:::: 

Estudios realizados con· conc.enlraciones de droga de 

0.1-100 µg/m.1 1 no se obserVo rúplura del tegum~nto d~ Pr~l~lidos 

maduros, ~sl!=) es de-gran import.anc.la ya que no se corra 91 ·riesgo 

de auloinfeeción por_ huevecillos de c~s~lcercos. -

A pesar de los es!'uerzos realizados todavia no_ se .. d_~_J'lnen el--

mecanismo de acción a nlv9.L molecular. 



ll 

. . 

1.4 P.ELACIONES EXTP.ATERMODINOOcAS'º ., 
--~: ,. 

:.;;. ·~ 

Se hc\ñ ~:~;~~;_01~{á~9·~:t-~P¡~;~:t.~·~;·~:~· :~·e¡·;~1008s ~ar• e~1·1c~r el 

eteét.·o: de ;grUpos--iS'Us~i t:\Jye-~leS:' en ·_:ias>.'proPiedades qu1.rtu.ca;¡·-·de -los: 
-'• ..... ·:.:·-:·;-;,, ... :-¡;· - - . -· -- -

compuest.~~:. ~-:_-~-¡-g~ñ·a·~·_:,d·~·'. "eS't:~a~-·::}~~i'~~-1~~~s :~~.On .:Us.:l.da;;, .- par·a" e·xp1\car 

l<>s 

d~-- r~~~~~~ón_··x--~O~s.i"ar:i~e·s ::de __ eq·u11 ~b~1·0.::, .---

1a: -.'o~ua~~A-~- ~-e·- ~~~e'-ú . ... dfCha--. 

ecúa·c1on- d~sd~~i;~-·~'~1<·-e'f&Ci.~ d~ un su~i.1--l-;,¡~9~~-~- ~~¡~:·:~::~~-;~: ~~~re· 

las -,co~s~.a~·t._~:~._._·,~~ .. ~-~pide% y de_·~ eq~il_~b;1;.--~·~.·~9-~~-~~:~~~~~~;~s. :que' 

con ti~~-º~-'~~·~;~~~ :·~-:~~n1 1 o __ y -. ~ e~f1 ·~:-~ Sus t. i t ut des. 

Al~-t.·r:~~~c~\-1~~· .. 1~a;1 lmos .·de~·:¡as _: const.an·t.es; ~~~.:i~~~-i'~·J~.¡~J~-d~-~~ .. 
los Acidos ·b&nzOicÓs suslJ. t.uidos 

' ·,:-: : . . _-
cC:,n~t~n:t.es · - de 

., ._, ;,', 

hidror1s1s '.d~.'.::~~s< .. ást.~~tis .. be~zofcos_ su~t._1 !--ut'~~s ~ _ .s:e::·?bt./~~-e ~-!-'ºif:. 
re1aC.Í.6n linEta.Í ... .' Pi;~a··::~~s derivados meta y .-,oo;~·.·.!:~ó ~S{·=:;~ara ·1os ..... .,:·· ·:." -. . :.~-_,_. :"\'.·: 
or-t.o. La :r·~{a :~~;-::!.-os ~.deri·vados meta y ~~ ·obedec:é_ a,,una :~;~ta de-_ 

~-h: ~.ons:t.anle .. de p~rid18,~~~~-

·KL =} ¿~~~t3:~t~/~~ii~t~~~~A~~~:~~:~~~~~d~~~d-~-::~-~-·~i -:~r·¡q~-n 
A1 CC!mparar .las·-·cons.ta~'.~·¡5:<·d~ ')~p{d:~z·-, ·;-· d~_: equ~l~,briO d~ 

'· .. . ,_ ... --,, .. ,,'.-::: .. -_., . :, 

pract.icament.e teda~ )as r~ácci~~e~-.:·-d~ ~-.. ~~~~~ª 'i.at.eral :de. de~i.vados 
del 

Analoga .a la .a.nt.er-ior. 

La. ecuación de la r·ecla. 
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(4). 

(9) 

" ··. ' ' ,· ,· ; ' 

re!aciÓn co~Ocid'a -como· ~~-Lación' de H.immet.l. 
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Por definic16n, el valor. de _la ,constante .e- pa.r~_-·_un grupo en 

pa.rticu.lar es 1~ habilidad p~ra ·a.t.r~!r" :o .. doná.r electrones. 

De la del'iníción de· o j:>Uede···vérse tarnb.ién ·que su va10r será: 
. ,.; ' . -· 

pos1t.i~o sJ. Ki.>/ J<\.. Esto::~u1~~~·--~·ec1_r" q_Ue ~~l .susl~t.Uyenl';" x hace 

que 91 equilibr:L:·~· se ~desplai:;~'--Á¡~~~--~-"!os pro~Uclos;.- rnVerliam~'nt~ 
cuando KLM ~-_J:l _el .;~-~~o·~~--~~-i·;:;_~~~:i.-:{~-j~_~r:~~: es redUc! r .1 a ,-~~nl.l d.;id 

del producto~:~, En- :r'a~um~~:~:·~~~ndO: . . C es positiva el sus~i_luy~nte . ' ,· .... -·. 
f'avorece .1.a t-cir·mac:"ión··:'dra:i.~---·p~~\icl~--Y -iá- ·reduce en caso ·cont.r-.ario. 

iC:bilf.-ar~-a~~-º-~-~·--a-~:-p ~-i';:;~a~~r 1 para del'inir o. AsJ qiJe el valor 

p.;'~¡·i.~vo. -~_e __ :~~> irid{Ca·. que el sustituyent.e liene un -~er J.·-' 

.. 1 
,--. - ' .\ . 

__ ne9at..t VQ.:J:·ñd.tCa; qüe:-:~1-~7 s~u:ili í:Uyente t.iene un poder. elect.-,.:·o.:.dónaetor · 

mayor que-. '~1 hi':~~.~~~no·.~~ 2 · · ·· , .• • 

Por'·!.: na~~r' .. l1>za d.;; la•r~lac1.6n 1~.?0ia:1;:~ c~s ~i;i ~~~~faa 
para · tódos -~-º-~:::~~-u-~~}~-~~~º-~~~ ~-~:,;:::~-ª_Pl_a~,mb~i¡~Ln::_:! ~~'.i~~,~~}:~~;~;-~~~:~[~-F~¿-~,~-~-'.- de 
rea.ce¡-~~~~- ·.:~·~¡l;~d~~ .-_:y·:º v&ria~• .._.., . éCi'ri--:·1-as '/é0ildfé'fori9s de 
reac::c::i 6n. ' ;. · ·"" ··::i;·~· }e~;~ -·" · · :{:}~~ =<~,~-:\:~_,_:~~~tJ:>'·~~.ic:k~ ¿~~~~-'-~--

· .. · :,_·.. -- -· .... .,, - '~'.~{~t-:.::'.~·r: -,·.-_•,:._t.~_1_:.·:·."-:/:::• ~:·_; ·.·:._<·.:_·_;_:_:·, --~·:e·: .. ; .. · ..... ·: _.,- -.-~. ,. ·-,,_<. , -
En·: lo: qua· -~es·j:;'e¡;i.~:'.;_ ~ 'p·;: i7".~-~-~ .. -~~-~-~~.H-_·p·~~~~·;/~"Ot..&f:pr~(á:f.s~~ ·."corito 

-madi:da -:'d9 ~- li- -~-¡~~-l-~:i}i:~-~~--·:·~-~ -,. ~~~) .z:~~~~X~~- :~~:~~:~e/?·r.'':".~,9!:~ .~.ª~-~~~-·.de 
reac·,;·¡6~·" ~-:e- ~-i:;,der· ; .. ,';1"é~1.~6~~t:~a;é~tc~<~-~~º±.~~4~~~ri~d6~id6~~~ ~d~r 

_ -~~s-ust.S.:-l~~~~(~~:~- rnL9n~i:-a; ~-yo~.--;'~=;'fs~~~~;r: n-~~~ri ~~ ':'..máYo~> será. esa 

.sens:ibilJ.dad~ 
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Da la ecuación C3) ·puede ~blenerse: 

.·"·'·Y. 
l_og ..:.!.!!_. 

; K~ • 

. Los .vai6res{Je · ~~pt..d.,~ ser·:• ¡)o;¡i Ü Yo o ne¡¡ati vos. Dada i a 
- -- ·:,·- o··.-.. -' .: .. ,· ·, 

nat.ur'ci.19za · d~ .. {a>'.~-r-V~~~{~n-~~--c;~t.al)'da-;-.~ _-cuando·: 1a-~-- p~ t.ie-ñ~ Valor 

p(,s-1l.1vo:-~:¡-J[~~-~~-que -,~¡~;-~~~~-i~~~<&s -~~ns~b¡9 a ef'eclos de grupos_ 

Aclarando lo . .ant.er.i?r.' se pUede ·· obt.ener: 

ma..gnit.ud y.· signo ~ª- ~onslant.9 i:J. -.Por:~· ejerftplo;· ·-un.:·va1-~r~~-g-~ai-u:i~·'..y 

negat.i yo de p si gnif'ica ~~a . ~~~~: :.d~~-~-~~·~·:_ ~~'.:'..-9{~~¿~~~~·~?~~~~~--:~~-~f_;:.i_ 
centro de. la reacción·. de- lo· cUcll 

invol uCradO' un, Cen~ro al la.mente def<i cJ.~n-~~-J~-~?L¡~~;~('~~~~,~~'; ;-J~~·, __ ye_z 
;~; 

un c.arbocat.ióno 
;; '· -:·. -~ · .. '. '' 

.:-J·_: _,~
De la . nusma ma'nera. un . valor posi-~lYi;;,,·~,-d~-~~:~;~. ~-~::~·'a~;O~i_-~-:- ~,c:in.'- un 

desarroi 1 o·· de carga. n~~~~J. ~- 9".l ~~l_,_,:e~~~:~-~~·~~:~~~i:~~~~~~*~c~·:·;;~~-'.:.'_;:_/fc~-·\:~~ 
----·-s1-:---s& -des·con-~ca ·-a-1 ·valor ·u- de -~ri~'\;J~-t.i.l-á~n-~:~-.~ puada 

obtenerse apar ~~- r de la def-~ ~i .ci6n ·_. ~·4j- ~-- '.~:~~~:66¡·~;~:·- -J~~~: ~l/o> 9'*ac·t.~ 
de la conslanle de ionJ.zaci~n· ~-~-1- ~,or':'~~pci·;~.i~~t.'e, ¡¿:¡·~-~-.-'_"~~.~~01~-6 
s:ust.it.uído~· 



.Las relaciones lineales _·_de :~::.Ü.b~~- -;~~~~;ñ tener 

implicaciones ~~~·~~·~l¡~~~.· Si~ .~·~~~·ki,1:;~-*'.,~:'.. ~·~~,~'.~~\{~~~i~~' :con ~a 
propJ.edad "• .. se -Pu~d~- pensar que· ~J. ·inJ.'~~-;.·.~~~~~·;~~\~;~~:~,- para: -~sa 
serie de reacciones~- ~or ot:r.a.- ~art'e~ -~:~~:,_¡~J~·~~'~::~¿~i~-\'~;n~~·~~ ~n. 
cambio gradual en el mecanismo, \ni~·~t~~as~.;:~~·~c ·,:~~~\=~i,~·{·~~~~cC¡':~~:. de 

dos lineas rectas indican Un t?~.~io::~:b~~~to;-: ;·.~::',·· sin·~ . .-embargo. e1·· 
tener relaciones no lineales ,_puede ~abe~iie, a ~O~·r-~s':c·6i~sa:~-~ ·-tal8~·~ 
como, complicaciones debidas a reacCiones.· col.".l_l·~~~:Í~~;;',·. 

La ecuac.i ón de Hammet.t.'_ -:la~i é~·_: :Pu~d .. ~n-~.~_.~~1··1_.cars~· e:-~ ·a-. -o(r-as/. 
" . .:_. __ . --.-"' 

i .is r~.~~:~e-~~~·-a~~~·~= en·. ·iR}~ . .;·.;-:-eJ> :_. 

R~ . .. ··-un. t~:~t~~~ó~~ ~:·::~~~·~};n~!-->~~--~ 
muchas medidas f!sicas, como 

desplazamiento qu1rnico en 

los. sustr.alo~,'s<:>n. j-l~c~J;,;,C con 

react..i vos eleclrof111cos .... nucl~o~.i J.i~Ós ·;;~·~-;~:~~id~i.--U:S~ )'ibf~'S~';·-
Sin ombargo. hay muchas :.;~.~~/6~-~~· ~--~tj~~f~~~~;fiJ~~~ -~1-~-~:·~CUaciÓn 

bueno cuando r.a.zonablemenle 

de Hammet.t.. Eslas, en. su mayoria~·:·:s·~·n>:~&a·c~i~nes>·· en· las que el 

alaque es direct.amenle sob/e. ~·i a:~~~¡¡~~Va~~~Ál~~o -Y~.el .. Sus~~.t.uyent.e 
X puede tener una ·iniera.~ció~. d~·~~~·~·-: ';~~'.~~~~·~·~andia c~n 'el si.t..io 

~. ----> ;~<---:::~:.·-'. . :, :::: 
de re.acción en el es.la.dO·:·c-\:f~ lra~~fc'fón: P~·ra ·.estos casos, 

desarrollaron dos nuevas ~~~}:_s':_~4:::_vafo;~~ .de_-~(;1: "·cpropuest.a por 
., ..... ~-. :·.'. :: ,:· .. ./ "-' 

H. c. Brown • :>. 'pQ~ 10 lant.o aquelTas reaccJ.ones que involucran 
, .. ·-: ·, . ;• 

una carga positiva-- capaz:·:_'~e·, ~1.ri~:¡; 1a interacción dQI' resonaneio:i., 

con un sus~i Lu),enle_ s~~-~j·~:·(~>~~jO~: ~\:~ .. e~:~ª~-~~~:_ . 
. --- -- -- --~- ~-

K~x 

·~~ 



··:,·;···- ') ·: ·,· · .. > 

.-.y un esl.ad~ ·-. d& · t.r'ans(é_~6n ·con 

reacción: 95:t.andar', .___ e·- _ _ 

un i;~n·. 6·~~~~i~. int.~rmediario 

~ons~derab1e · carga posi t.1 va. Ent.onCes lo~ _ su~t:n~uyerit.es 
. .- ·- - . .+ 

elecl.rodonadores t.ien.en ~a.lores de CI. ·_nega.t.lvos. Se espefoaba, ~ue· 

e.L·.\,.alor-·_d.9 P ru8ra negat..ivo pero,: al.,t.~azar. C'Y+da el minimo valor 

de 1 posi t.i vo. 

Cuando el cent.ro. react.1yo esla cercano al anillo ~romal.ico e 

involucra un ál.omo con par elecl.rónico libre no .se ajust.a a la 

'"'ecuacfón de Hammet.t.. para_ ·~J.gunos sus(! t.uyenles por ejemPlo: el-

sustit..uyent.e p-N~2- influye --conSide_rablement..e ~s _sobre l~_ 

consl.ant.e.de ionización de-fenoles que para los acidos benzoicos; 

y lo mismo s~ observa .con las anilinas. En ambos casos -estos 

gi:-upos_. es_~~b~~~za~. la ca.rga~_·negat.iva por fuertes efectos de 

resonancia- :de,-.los :-.-':'l~~.t.roat.rayent..es·-y· s& requiere valores de a 

posJ. t.i.vos. 

Paf.a. aquelló& _· sauat.it.uyenlesi para o met.a. que no t.engan· un 
- - e- • ;.~ ·.:.-·. -'. :':'. -: -: ·-, ::· .·: 

f~~~t..~ P°:d~r: ~lecl~oat.rayenle se usan valores normales de o. Los 

v~l-~-~'.es de_·:o ... dari .. una '·mejo_r correlación que los valores normales 

de o en donde exist.e·conjugación ?ir~cl~ de un par electrónico en 
.,.-., :-;-"·:-: --','.'"'·-' - -'. ~,- __ - -~,, -e,- -

el _sitio de ·r~acc~ófl y con el sustit.uyent.e posiblemente. Esta 

co':lj\.zga~.i~n. ocu'rre 'en rea.~t.ivos. o productos pero no en ambo~. Est.& 

t.·!'po · dS· re~'cciOnes usan val o.res de o- Co-
111

) ya que so .adapta a L1 

- 'eé:iua·cf-ón-,-d&~Hammet.:C. ----

Al tr'azar o, se i~t9rpret.a que la carga negat.iva es 

es:Labilizada por f"uerl~s i'nt.eracciones de resonancia y al ·:trazar 

o+ Se eslabiliZa _una carga' positiva p~r f"uerles int.eracciOneS de 
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es poco .1 mpor l~nt.e 



Si una serie de reacciones o.bedece- mejor a o o o-_;.~~e ªi'.~' 

saignifica qua_ hay una grar:- :int.~r.ae;_c16n~;de, res¡¡on.ia.nci·a en 'el.\.e~t.'ado 
. ' .,;-· ' . -. - ;~ ~ "; ·:"': 

-'.'.::/ ::: :~·;~.; :· _ _.~:/~> . ~ '.", -. 
<!P. ta:~1-~n .;_\'~·e· ::~p1_~7~n-:·y~ ª·, 'f~~~-~~:~ry-~~-. 

de t.ramiiición 1 ~ 

Las r_elaCionas por 

poi ares. Eslas'"~ea~ci:o~es\ l:i eri~'n~'. un··, ,;,a) c;¡..·_·~~-q~ef'h~:/· de-·~-.~\" 
Las re~é:-cion~~ qú~. f~-~-~l~~~~;ari -~~·l¡~~~"~á~ -'~~~~-~}~!:~~ ~ci'~li~:os··, - ~ 

: .·•' .:,\,,< ·_-_.:·· '·" 

también· t.i ·;·n~ri-:·p. p~quaflla-s .~- --; · -:'·:-_;-·· 

El éf9ctO·':dé .~n --:Orupc;> _ ~~~l¡\-~y~-~-~~-- ·Sobr_e · l~~~ -~-~~~~-i~~i_di~.'d_~ ~~-,, -->--~-~--' 
un ~~;,,puGst..o s~ d~·b. ª varios factores-~! 2f an_ 9a·n~ral~.--- _·J·~: 9iÜP~.- · 

_s;ustJ\u}rente .·puede .. causar. una poiarización _~ da 1a 'diSt.ribticfón 

electrónica a 0 través da lo& enlaces n, a esto sa 19 
: ··-.. - :.-::'··' :;-

d.9 'reS-Oncl-ncia. También se - puede g9n~rar di'P,o-l'oS --~n <i;s _,_:~~~lá'.C;s-.-,:--=-· 

ent.re grupos de difarent.e 818ctronegatividad. L;:a. preseru:ia-.-d~. é~sta 

dipolo puede pGrtu~bar"'la situación electrórÍica.de.dos{~a~~~--~·:\~:~~ 
presen~ia de u.na s.~Pª!:"~ció~ de caÍ'-gas puede inducir el" desa,rr~l-10 

de~ un- segundo:··.cent.ro·~de carga en- l_a molécula por· ·.la -·_inlerac_~·i.~~ 

er:it.re:· 1~s_ :-;-dos ~~-~argas~_-'-, A estas i nluraccion&s .. de _carga -~--lra.v4>s--del- -··, 

oc:ipacíO' av'.:i~.Q llama o/octo:do cainpo. ll Una'."soc;1gundá._~:~~~·¡~illda~ de:.·; 

inleraccJ.óri es" por_.la',t.rasmisión d~l dip'olo debido a ~na. sucesi,va· 

p~iari~~ció~ .d~-_ lo~···enlaces contiguos·. ·A la:,. t.r-~nsm1s160 de ..,stos 
. ·- . - . . ' 

__ ,_:_: __ -=----"-'.;_ ____ _.o_,_ _____ _:;_ -~--------- --- -- ---- ----------0--

¡;¡,~~-l?~;l~C•.r'iC:oS_=·po-r medlO d~ -loS~ eOi-~c~~ Co-O:ligli~s .S..t le lltt.ma 
;"< "n,"u 

&1/&c to t.nduct t-uo • 

La ecuación -de Hammett en la ·forn\a ·(5) está-. 'li~re : __ de 

compll.caciones debidaS: al ef'~Cto: estQ.rico, porque:. 01at..i aplicada 

excJ •.Jsivamenle· para-sustilu.Y.en:t·es .en mela y par·~. La ··geomet.rÍa ·del. 



:',, .',' -_. ';' -, 

para. -~~ ~ ;ue~~" :~'~t.~r:acl.~ar 
reaccion: 

component:es de ·re5onanci.l. y ef9ct.o de c.l.mpo. Una aproXima.ción en 

est..e sent'.ido es la de Swain y Lupt.on
23

que se puede.expresar_'de la 
• ,: o - • ' • - -

~i 9u1·ent.e_ ··ma.n~r a1 

o-= /F + rR - . . -
-~n ~ J.a. .--eua.1 f e~ '-1a 'Sen!l.-i.b111.d-.ád - ai- ereclO --~-d~ _-di:mpc::i~ --,_f-: _l.~_----

const..ant.e· ~de campO-=de-_- un sust.i luyerit.e,:.~-r -~:a~ s¡~~í-~¡·lid:~--~~i~~~e;~ct..o.:oo: 
- .. ' . . -. '. :-~_,-o,.;.-~-,<" . ·_·-: , .. -; -'". -- _._,. .. 

de resonancia-. 'y R la ~on~-lanl·~-~de ·-··/esonan~i ~ · d~{ ~ ~¿-St.-l l·~yerl_t..e. 
La ~81acci6~·-. i1ncia1· ·d~---~ne-r 911 ·í1h¿~(:-~~:~~·~·; ;'<.~· 

.. """'."-- ---,·-:· ~-.-.- '\ .. :·:r:·'c::'.~<-L- --~<:.:..0::-' 'ii.<.--.. ,._,, --=--c0-:_oo· 

- -~-l.·:._-~:~k-~f~{f{ ~-~;pr~_:.-~:~-- ·-.-.'··· .-- - ··. --
- -~- - <'-.--

De lo's valores ca1Cuiád~s-~ "p_~-~--~>/~~-y: r·;.;,s~~¡:~: .y: .L~Pt..-on_- «:á1CU1an· 

que e1. pOrceñ~aJ~:·~ª--;~~¡;{~ ,-~; 'reS~na·~~1a {J:;~ra:·,. a:'.: e~~::~ª:?.º~-~ª~~ 
o~· - ~aY.- pa~~ -.?'~ ~ .. 62~·'.::;~~--~;.-~;::,i~,<~~f~ ~-;~'.~·(·,. -:~::.:·;_,~ --·E~::;, 

Taft.2~ Pr·~~~ne 1a:~-~i~~íé~~:~·;\=~1a~i.6n'-~.'. par:a-,_r·é;~ciones :~On~~ el 

e_r'ect.6- e~~-é~·i __ ~-~ ;:-.¿.~:- ·r:eson;:.nc1a sOrl.'eS&Oci"aimeñl~):~ons·l.~~l~s:, 
':: _1:~9~·~~-~,:~-~~~';,_:: ~'-~ - .. ~.-· ,, ~ 

para Ía, c~al ~ .. ~s l~ consla~Í.e de reacci6~ ~'~ .. ,e: (l~~ conslanle 

de T~ft d~l: ·s:ü'~li t..'uYe~le ~ ~ol ar_· en _"j..ea~c16~,\~.~:l~n·é:Í:~:~. ,: .. \:~·. -:.:: .. 

---=- ---,- -,--_~- ,--.,- -~',-.---,-~;-'-'-'-o-~~,-:- c--=oc;:--'---c---"- 0 --o---o- --.-;o'°';--;-;-·'----~--;o-0,~-:-'='--=~· :. . .:__:' _,-,"-;;,_"=--0~--0'-:=·--- o-_'-'o_--

COnlr .lbUci ón del· ·~fact..o. esta~ico-~.Y -d~- r_~~·~~~~cJ.'·¡·~-----~i-:~f~~\.c{·."daÍ 

s:us.li t...uye~le ~·~br~ e!, -cambl<? ·de ene~Q:ia--~l:·~:~:?t'.~-~-+~~ -~~.:~,~~~,~~ra~se. 
par.a tener ·una ~proximáéi6n ·cua·nt.it.a:t..:ivA:.-úti.1--~.-:.- como: la suma ·de 

' ·. ;, ... 

los e1~·eel0s inductivo, est.iltr~co y ·de.·:re~o~~.~é:ia., Para. :est..a .serie 
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de reacciones, la Coilt.ribución.:del -e~ect.o indúét.ivo a.i- cafnbi.O 
la energia libre·se·da con .. va:.loras de O'~ p*>~· ·--.; .... ;~.·": .. ·:·:~;-·~.:~:-... -- ·: · 

de 

Vamos ~ u~iliza~ .·l~: conslarlt.e :::r
1
er(.ef .~Í~~é!'~: :Cl~:;~~M,::.-~¡-gj~_·¡.n~~ 

la su~:~~nc-Ía- ~~\-~i~~-~i~~~ y ·:sag~;:~7.: --Las c-J~~-~f~~~~S ,~:~'~::· ·-'ie~.i~~--º~~n 
de la siguie~le-~ormá.1 

:·': ~ .. ··/ . ' ; 

· - "-,.· ~o·,4e~~- »···,·_·. 
·--· _ . __ ·,·, .· lCXt .. .": tKCH2l ,- __ 

·•·· 'raH a.1 i:9Ü"-i·_qÜ~ ~iigo1~20 .~supone ~ll~~,J>.ªÚl iéh1d~~1~s1s 
est.;~~~- ~-~e:>~:: ~f'~~~~---~-~-~º-- ~-~·~_;;n~-~~ia _y: "~5t.-.r:1~0-5--:5'00'·-·fos·- :íniSRióS 

-- :'- :,;_,,-,_:.--; :, "·.· _-,-.-
t..ant.os ~-··Pa_r:~ --~-.!,~, __ c·~ta.li;sis_·: ác_1·~a como~ P~.~a:.~~ ~ª.~- ,·i?~S:i~a·.,: 

~d1.f~~~~.~·.1-a~~;'.'~·~.,:.:J..~. l"aptd9z- -son deb1das_·e:<c1u;s·1vament~ia1_:'.·_9f_&~:(q~~~~-.-,-··· 
,_ CaiPó -~d.8-"R>o-:·R.•'·:-enc RcoOR· ~·--"As! ;_p-ues·; -r:a -e~-u~ci6'n:· ·~~\ una~~.-r'el~ciónr:-:_---,_ _-. 

. .-. J::<:·- -' :-~ ;·:--. . .,-.... ·'· ¡/; 
est.ruct.Ura~r"eact.1 V1d3.d que tm:rcament.e ~'e1'a~i-~~·a:_<> ~f~~{6·~ ~-.de 

·.·,a,20 
campo .. :----- ;.;:.L .·.·~~~-,:L:~~ ···--."···· 

- "' •'1·.>",.-::.:0.t· <,}?;~ ·.·· 
El ot'ect..o ,de· ·campo dol sust.i t.uyent..o _)(. ·- P.~ºd,e é:let.á·~mfna~S& 

y:> bá.Si ~i::.~>~a~~~-i~~ ~ri~-s-midt"endo' la e rap"idei de-- la'. hid-~óli~is .·áci~{á 

corlst.a.nt.es ~e ra.pid~z obt.oni'da.s, 

partir· de la siguiente ecuación . 

.,.,= 0.101 Clog et'~ 

p~~,'~n~~~ :·~~~~~l.:~:~~~~~ :·'.---~~-,-.~_{fs 
puede da(~r-~~)ri~-i'._:·~~:\t~·¡:j;.'-: ~:.~·a :-oc--

::;;~· • ~ .• ·e 

En. ~s~_a ecuación~- Ck/JC~j~ -es -ia- const:~l°e- .. ~~;-~~i¿~~~#a~·~_c~ri'~ 
hidrólisis basteas· de XCH

3
COOR' dtvidi~~ e~t:re .. ~~ ~·~-:~:~~~~-~~··.:_,~~-

rapidez de la hidrólisis básica ·de CH8COOR·;. SirnÍ:1~/~e~t.:'.;~ _cc:_"-~·-~·~;A -
la relación de .eonslant.es de rapidez para la'. nid.,~6l

1

i~l!./'.'~~¡-·~~. 
y 0.181 es la conslanle arbit.raria, CT as·, la c.~~s.t.~~~~·" de 

!:.:Ustil.uyent.e para el grupo !{ 1 sustituido sobr:e;· UO Carbono 

s:at.urado, la cual ro!'leja el e!'oct.o de eampo3
'. 
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l. 5 ECUAC!ON DE McLAFFERTY 92 

La ·corf-elación de ·.dátos por medio de r9laeion9s {'1n~ai~s de 
,,· :.- ... " .. '' 

8nerg1~s ·1i'b¡.:esCe~" p·~~(1cu!ar usaÍ'ldo la· ~cuac1·on ~de ·Hamm8ll~ ··ha 

t~~~d¿t:. Un~-··.·:m~i:1:~~·.·~·~li.~ac1.6n eri··, quÍ~nuca· or-~Áñi~~ ._para". ~1-. :-~~~-~dio 

~l._ r_efi.nami_en~_O: y· desarrollo de dalos rec"i9ñ·{~~- ~~ce._:·e~ns~r 
en-- una amp11a, apficabil_i_dad de las_:-- conslan~es-,:· d&--=· (oºs··· 

- subs~J.--~~ye~L~~--:~mo~-un -~a~~o a- seguir para la elucidación de los 

mecanismos de descomposición de iones organicOs_ en !"ase_· SaseOsa, 

Se_ ha demostrado que si se tratan laS~ fr-agm9iitaC10nes i:iue_ 

sufren los compuestos en un 9sp$clr6grat'o de tl\a.Sas como reacciones 

que obedecen a cinélicas consecutivas y de compet.enc!a de primez:

orden, y tomando como base estad1st.iC3. "'-la t.&or13.'. .·del cuasi 

equilibrio3
" para. la apl!cac1~n de·la: cinética a· la ·espectromelria 



El ion molecui~/t~~·:_:p~'.~~~~ :~áscom~~~~~~·~'.·:·~~ 
l'ragmentaCión- ·en ·1\~~~'{i~ri~~~: Á<-~i·~-:f';-~ ·A~·:'. :·~:Úl~;.·.;:)i 
rapidez.-~'' k .. •.• :.:··;::- ' .. ' . .;;l~.}: )! .:.·~.~-.-~.~.: .. :· . ~;;.:,,·_:;} :~ ;<:_: -~--·:·.' 

. ··- ~i _-·" r~~ _ -- . o_- ./t":: · , S>- _:,'-·· --_':..-~ ~,-<>-

Eslº"'·ª· .~u 'J.~z/C:i'u~~ .. ~ :[~;.¡¡~.;t:~r.~:,{§ª'0: .. ~ª~.º"i~~~ .. 
iones. mo\s -~~~~~~\·::;~ -<<::_·):' ,-.:~> -~-:-~;'"'.'.·', 

L~-- a~·u~-~~~c-¡::/'.· d~~ ·: -~~-~- :!_~~:-~: ft~~~~-~: L~-~:. ~~~h-~ ::. ~'.61 ~-:~ ~- -~~~-Pa ' ,de 

fragmei-at.aci·ón:, (- ~~~-~:~·{:·Á~~'):: ~~:(~~:~-~--"~~-_:·}~~:~~-6n··~-~;:p'ri ~-~i·p~Í~~nle, ·_de_ 

la rapid~~~--.;~:Pec:{ii~:f-~e::·;~aC'C16r/·-k'~:;--·--.kZ~)~:-:~~ ::el~.c ,- ~-con -que se 

forma; la const.anle ·de. ~.~.P.id~z con que se 

ff'~g~~t~•._. ·~~Y'.~·- d~~· kr ~---.~~. ·_P~f-=~~-~~~-.~~~;'.ec~:~~-~·~~~ª~~·- ~~- -· e1 

funcionamienló ·~ déi ~~Pect.~"ómcft(~o -·á~::~a~a~-.~:. __ 
r.:~nsi dér-~n~o ·: i os.~ -.P~ocesoS. d~: .·:rra~m~~~~~¡'~~ : .~omo·; rea Ce! ones 

,· :.''.''. :'>_":;<;~~:/~;.··, \~~~;:::-. : ,. "":· 

. <i~1~'c;~:~~ '~~',)(Al; i t.:6) 
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De donde: 

(7) 

Siguiendo un: razonamiento semejanl-e. ·y ·cons1d9r'And0 91 .·misMo 

compuesto. ~~-~:_.e~.~- url' .sU~~t.1 \~~~le-~· ~~-~e~·emos¿;~~-:~:,·i., -·' · ,.·: 
, __ ,·(_A:~--. . k oc' . =Z _,; ·:· - --~:·~~:~:~t~!]:> :~~: ,~ --~\-.-:. 

-º=. -·\~JM~'(J:~-~~~'~;4;'-; _ _c-__ -f_i:'-~:--.:X---==· - ,· ·"'. e-,;, 

Puede d;.<:irs;; q.;;. Z ~~ Ía r~:<6nd~ lajpi~l{ :;_~C>r2..c~6~ de 
A• a ·i~'-·Surna. :d~- ~~~~----~-~-Pid~é:~S ~ d~ :-d;.·s·a·P~rJ.--~!6~~ 

z· 
" z;; 

, . . .. 

co~On,· _st.i:.:_p:r_!~~¡-~~-~-"~-~-~ ~- ~-~ __ vele:c.ldad de, desaparición ~&penderá.' 
de una c-ie·r~~----di'~t.Í-i~Uci~-~ energé¡ica. · inlrinseca del fragmento 

. . . 
iónicÓ, y si se USa el mismo -".inst.rumenlo y· se tienen las mismas 

condi~Íones e~er~_menÍ.~Íes,· s~ inlensidad depender-a únicamente de 

est..udio .. P~r tanlot_ la a"bU~da"n~ia ~ d91 rragmenlo estará. en función 

solamerlle del' efeelo· - deÍ' sub~i.~ luyenl.e ' la fragmentación 

posterior de un· co~pu~~\:o'.-d~do. 
As:l • si ~·on~l~er~~~S·· ~l fragiñ9ilt..~· ióÓico A+, ésle ·t..endrá. ·una 

rapidez de .f'ragme"nt.ación .propia;·,, y si se usan las , mismas: 
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Óbser~and·~ .13. . ecuaCi 6n _ anler i or. 3.si . ·co~o \.ambÍ.·~~ · l ~ -: ec~
0

aci 6n· 

e 1 4l ·, '. j>ode~o~~- ~ p~nsar. -~~:: '"1·.t: ~ ~~¡ ¡~1 ~~ :,:. i i '.~-~~i, !~~~:._:_·~:is-~ -~~~~-g~-as :::1\. br~~~- · 

dé. rr..:gmenlación y en ~a ~~;r~l.:c16~ d~ .l()~·~'.~C>n~ l~~·.\,~~~¿nl.e • 
"de.Hammen. _ · ':: .; <·:. O'"' .·.···•· )~·. S •< 

Para obt.ener <~l ~a!Or.-.-.de :·_1-~<~:.-~;~ s~-~--~'~.~~!"~~r\ :1"6~_:.~~'~c;~"r:~~-:· ._·, 
de masas. -par a·: ~sto. e:S~'. n&c!Jsª~~1 º-·~ ~l:1 ri~-~~,:~·~:~~(S.ub~:~~ri1~-~--~~ fc-~n )~~-~ (: 

~1 l~ ,_~_ra~~ :_-~ª _:·~~r-~z~~ · ~-~~-~-~ .. ·-~?~-~-!"-~~~t -:_·i~~-~~~~;~.-.8~~:~~:~,~:~~.!ll:;,i~~~~~~~;~:de'-_ 
-

, . ,..... ·.:ce-·' 
'~:);, :·:}·: .. :--~:, ~-' .. :r_-~, 

como· referencia ,el. _ co;.;p~.;;.¡:;; ;lo ;.~b::J.~u1~~¡ ~ti;) j, Se loma 
~'._·~¿·- -· ~ ·- - ''~!:' .. ·' ~ 1,,:_,-c-~)<' -, : ;~O:• .. 

_nuest.r_O caso, el f,enilc,:>._ __ ,:;_~:.~~- ';;'~,,-=,,_-,_{_,,_;;:_.;___.:;=·' 

En las grá.fi.cas Casi como·· en:. ia, ~~¿~~·2¡6'~-·,'.;f"~~·): $$ ~~;~~~~J\ 
z . ' ,'. . ' . "'. :';->· ·::~' ': ' ·..,''\~ "'.C: -~- ,; :,: , 

~~f~r~~cia. aJ. valor J.o~ t; Oi°, ·é~~i .. _.-.·~~ ~\~~~;za·~ an_~·~;:'. ~'.~,~~.~~~.~-~~~,~:º~~~~·~~~~,, 

consl:~l:a:o:9•Z:•:..:er~l.cad~ f~aÓmé~l: :~s riji.' ya q~{~i~;~;ii~i~dec< 
al compueStO c:f.~ r.efereóc~~' _'.y."·s'¿io·,irA va~"i~·ra~~·· Zx)::~qU&_: .. ~~:·::~~t~~ '~.::·~·-· 
cada ~~mPué·~-l~ co~.--.dJ. ~-~i~t~·. ~ubst.i t.uyenl~':." . .'-'o -.~'·:~·:~'. .-~º~\~~' ·: :·~·-\~;·.:": .. ,~~~·-· -

~~ ~~:<~;;~~~t-r~· -del" c~mpu-~slo de·. r~r~~,~~ci ~ , ,- ~~~ ):~~-:-~·;·t,~r ~ :-·
d91' Pi~o·:'~~~ !.~or~.;~po·~-~~ ·~~ lorl rñolecular y l·a·;·dé. ia::;·se~~~\ :_::-~~i-YJ". 

. . '· ~ ' . . "._- . ,.;." .. . ; .; - - . . '. . ~ '. :' '· ' ·- . •' ·- ~ .<· .. '·•· 

-f,-~9~~"i.~~).6~f:60~;4~~:~~~.cáe~-~a .; irlveSligar. El~ ;~v~l·~~~,;~~~·~~~'L¡·_l~:Ad~ , _ 
: di~i di;i: .··-t~~'.. · .¡'~-~,~~·~¡:,~~~,,- ¿~di do. oan.' mm). doi" cf: AgmOr;~.:~~·J.~.'· ·~;~\~~~~·-:o.r ,., 
enl'r~FLa .":¡;~~~n'S-i"d.id:d~i _16~ mOlec~lar. .~\:~· '\.\.;·:::~ 

(:.;,¡ l~s·i;~~ .. ~'~;os de los difarenles cbmpJes¿~ ;.;,t,;,lÚuid.;s, 
se- obt°Í~~:~h ')~~ r&~pe'C_tivos va~ore.~ dé Zx 'pr.Oc.édiendo,·_de',manera 

:·.· ' . 
s1-;;:.11a:~., 
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Con el: valor ZH y loÍi: -diÍ"e-~en¡·es-vaJ:or· d9. zx. ~,demos· ob~ener 
. • ::z;;· .• .-·.: :,, - ~· - :··· ., 

losa diat.int.oSi _valo~ea ~~:-1~·,-2ii'y>.:-~i/·.t.r:.~2a~~- -~ad.a.:. unO de ,es:loSi 

valore$ ·anle·_l• ·resPeed._Va c~~-Sl~~l~·;_·"g~---'·~~l·~;;d;~-~s l
0

a posición en 
'• •.:. -~ <:·--:-. :~.;:-,. .. ~:":.\/::- ',--- .,;/, -. ·.- ._. :. · .. 

al sist.ema coordenad~·;· .. d·,;:i._ p~~t.0-_2que'.:'~or:'~~"~p6nda .al.' subst.i tuyent.e. 

Para ob(~ner~.::· d~,~~-~::::~~~~2kl~~'.~t~':'. i.-.~1_-_·_~_"9 __ .~: •. ,-.-~.·.C~--~-~-·_:~.~~r:.ª ... -.-, :'·.--- .... -.. - ''·";-'''' ""'" los distintos 

modo, con 

molecular e; M~_) · d9be~~:'.:~~~>~~~,~~~-~~~>~-~~a , ~~~-~ _-:~~!11pues ~?-· 
·Como 'Obs·er.:varr:;·(~f--'C~1ñpU;~cc{-'Cie -,.er~~--é-ncia Si.empre ocupará 

el origen de· :~oo~~d·~;~~a~];;~~~:i·~~~ ,'·'~:~~:~-~~-~os dar.á ~n. valor-· de cero_, 

Y, ol_ .~al~r- ~~ _'?- ~~~~~ :ij·,-~ ~ ~~~1~~-~é~~~~-, ~-~_:· 
-'-·'·-· 
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' 
1:6 ANAU'.srs CONf"ORMACIÓNAL; 

,.·. . :·:· ·:.·· .·. 
conformación _de_-__ mol Ocula~ .: J'.'&la~i v:a~en_~-~:- 9f:~nd~~ '· 'en~.· iO~ estados 

's6!'.Ído;, gaseo~~,-(es~ado-aiSla~o)- ._y-· 11q~~(d~F:·d¡j¡.~C;~:~:óri-·:·:~~ -,..~¡ygs;x. 

par a el· ·.~~a.do s6l ido, ·cai~~~os ::: meCAn~-~~~a~·it"~~~::~ ;··_'.:_·~~P·¡t·i e~~-- --~~~:á. 

est.ado liquido p diSuel_t._Q. 

Di tracción de rayos~)[ __ -, e~'.:~;~l. ~~--~;;~~-~:~~~~-f:·. ~¡-~~i~~: :'. piil~-~ 
deler~-naci6n prec~s_a. de <-~_a:;\~st.r~Ct.ú~~->-_:~r1di-~ens'fonAr·= -d~ 

molécula. Especlf'icame~t.e ,_· ~-~l.~;~-~é(~o·;~~ioP~~ci ~ria-

de _cada celda unidad 
.:':,. ··:_'- ,:,_--·· ''.' . 

cris,t.al_~gr.lfica. ~A ... part;ir ·de· -;~t_'.a\;Í.nf'~~~ción'.-pueden cai"cular~& 

f'.ici'lme.~t.e·· las:·:fotigJ. t.ü~~·~ ~~::'.'in·l-~c;;;s ~-~:·~ngulo!a do -valGtnc::ias y 

3~g~J.·~~-,:~¡-~~-~-~~:. ·-~-; ·~~~~-~·;, ·~~sÍ.~~ ··~f-ogramas de cOmpulo . que con 

os(os~·:·á~-\.:~~t:·:-:S~~:- ~~~~-co~:--d~ ~-~~-~~:¿~ir ·:~ibujo~-- en perspecli~a de ia: 
J 

·moléCu~a· -.en-"'eSÚJ_d_i_C?• .. Siíi.~. _eiilb~rgo. ~e debe hacer hincapié en ·que

·-, 8s~-~'<--:~·lodo ~~r~~O~ciona Onicament.e una t.Oma inst.ant.anea de alguna 

eol)f'~rmacioñ · parí.ict.i.lar qut;t 'úna·'mol4cula puódo adoplalj decir 

Pr~S.enla el promedio _de ~os valo~es de l.as ·pr~piedades ciladas, En 

~-C:ll.r~~~-pa·iab~as-.-"--i-a--7-dÍrr·a~Tól:\"'-d-~~ r-~~S-~ -n;;_ dice nada más, acerca 

de et.ras posibles conf'ormaciones--_J.soener-gét.icas y su est.abilidad 

relat.i va. Por ejemplo, en el, :cas'O. de·_ moléculas eslrucluralment.e 

!'leXibles, es muy p~s_Íble que' ~st.as Co algunos de sus fragme~los) 

adoplen dif"erentes conformaciones, todas ellas con 

proba~ilidad similar. 
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. . - -· 
• ·-· . ' !• .' 

El empaquet.anúent.o qué adopt.an·: las mOléc_ulas_"·~n·_-)a:_","-ce_lda 

olement.a.l -es ef _que genera la de menor-- vOi·J~~~~> Pu'Ja. ~~~ -~;~·'.n~·-" l'a. 

-:or\tor~c16n biolOg1é:am&nt.e·· 1~-¿6rt~nt·~-; ~~<-.. d~~~-~-~- ~-~~~~~~-¡-~·~'.,:~~~. . . - : . . '. : . ' -~- : . _., ·. 

·-~doPt.a .ia mOlécula cuando- inler.á.Ct..úa.·Con el' r:ecePt.or•; 

~,~ido á la compl&Jidad ~6~e~-ul~r .:. ~;/::_~~~~~~~-~~'.}~~.:~'~-~ ( '.'-la.-0 
, • 

rnl·&r:pr·e:t.ac16n de un es-~ectr_o_ de .. RMN··- es-.-~n _oC:as~o~es·::~{f¡·~1J\\'. .. en 

muChos .c'asos ·coñduce a un cónoci~ent.o pa~c1.i..1 de la --~~h-fO~~C-16n:.· 

de 
-:·,._::;·_ :>·; 

Y. RHN 

- c01 ncid&n en con~6rm8ro ~ante la existencia. d& ª11-

~'orJ~ió·~:-.'.~o~; ~ri· e~~ª~-º s·o11do. Sin embar_9o, :~Sta_ no es siempre 01-

-·~caSO~;~-· PO~ -c:·~·~'!'P~-º· ·e~ _sc::>lu~(ón los Cont'órmeros gaucha y t.rans do-

-~_.._: .d6pami'~a·· _axist.en en propOr_~16ñ caS-Í equ1valent.e. mientras· en el 

ostad;;,. soi1dÓ la doparn.1.na existe u~1ca.menlo la conf'ormAció"'I: 

Eslo es una clara.:· advertencia de que -no se puede 

cOnriar solamenle en una técnica experimenlal para la_ 

delerminaci6n da _la 'conf'or~ción mol_~~ular. y de ma_r;'!ra __ ,~sp~i;.i~~._ 

- s:i se. t.Í-abaja ·con-· c-'o~dicion-es dislinl~s. 

i..as .. dos lécn~cas experimentales antes m•inCio~~da;;_, lr,alan 
'..: .. '::.---·" 

si tuáci Ones .las nioléculas - se ··.t.!:·~ie_~ .·o;-_: 

~1 nt.at.i z~I:.~ _ ,J?0~_! ~~-r::o_; -~:;pa·r·a---=-- -~;'.=lue-~:e.~- ~nt·on6~~-:_~:~~f;~a~-=h;(ier·s~·~:.~- ~.~~-:.-· 
.d~t.~~ ~ n~c1. ó~ ·: ~s ~~-Je l ur.al ::-· ~sde · ·~¡ pu~ l ~'::· .. ~~ .-· ;·~~ S-~ ~~·~~,~~~'~.,::: ·~~ -~~~-Pf~-.;~·:de . 
t'Ármaco~. ~na)auaci6n ideal ser¡~ a~uéfÚ ·~~ .i~c'.~u~;,,P~~f~;¡,_").;~' ' 
pr·~."d~~ír. · --~aOto J.a. ·· ~ont'oi-mact~n como 0 /t:·~,d~~-: · las.~ ,'.~~-~~i'~·~·~·cles .
r1_sic6qu1ritica~·.".~s~ciadas _a .!Jna mol,écui·a' ~~~'.~~:~~·~:~ !.·¡,.;~~/; ~ ... '.~·~w:·~~ú~:. 
si :~:te~i ~--~ <.~S~~ <·e~~ ... exa~.-tanienl~ :~ .. ,~ ~··( ~~~· ::: ~~<·:,~~~~~.·-:h.~~·~·: .. :·,, ~~J~n~~ :0' ~e 
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cuenta con i:;omputcldoras - pod9rosas y· los e:sé¡uenias .co-~pu~ac~~tl~i~s 
--,· 

teo~i~é;~ ···~~·· úsa~~~' e::eÍ ~ 
apropiados. 

Hoy: en ~dia-~·-·foS doS 'métCXioS 

d~ · i~~·~c.:bs ·/s;;n·; .~ · ~~~·~ni.~·;· estudio de a~pect.os 
' - . . . 

t..ridimensionaleS 

mol&c:Ular· y-mecanica 'cuAnlica. 
, __ , ~::.::.i:__:;,,_ :'_';~4.~ ~~~\ ·~_;;~-~'r .,----

'¿;:'. '> .. ~: :L_~:, 

molecular- se;considera a una 
,'• - ::-',.~'.<:..o"2.'' 

iuerz.it.& _;~~o\.sat;;i~áC'; · ·1·a·& -:'(;~aiOsz"'.'--cO 
-_-!"'""º 

desc/ú;;~n medianle t'unciones cl.1.siCas; · do : e~~rgl~ ._.'pc:~eri~1&i_:,:_ · 
comprendi&ndo: a.la.rgamient.o y rlexión. dé sus_ lO~g'1t-~d~s ·:d~ !Os 

enlace y Angul6s de valencia, interaccionas >de n~_::~~la~~ y 

elect.·rost.At.ica, torsión a t.r-avés de· enlac&s et.e. 

~ m.:.t.odo de meco\.nica. molecular se usa- en aquellos i:::asOS Vn 

los que solamente se requiere saber ci.zá19~ sori ·1as:c-c;nf-~~:ma¿f¿,i-ié¡~· 

energéticamenle prefer~das. 

Por otro lado, los ctllculos de mecá.nica cuán~ica, no solo 

proporcion_an las conf'ormaciones __ e5_e!'_!!"'-~-~~~-<-~"""' ~~f!_c;\:_=--,t~~J.-~ri-~ la 

d1st.ribuc16n "electrónica" de cargas-y muchas otras Cari.t.'.idadeS qUe 

s:e ~ued_en obl.l!Jner:- __ (a_ .~c::ist.a de. un mayor consumo de recursos 

compútacionales) a- partir .de ra f~nci?ries de onda. 

En el aná.liSis leÓ~·ico'.'conformacional conÍ.empor.1neO no hay 

rivalidad en~re·-.10s ;.·dos··.es(¡uemas· le6ricos mencionados; por el 

contrario, s~ cOmplementá.n Ambós son muy vaÜ.'osos la 

evaluación a ·prtor( d& compuestos potenc1.airneille activos. 

La inspección y comparación de las diver~as conformaciones de 



una ser1e de fá.rm.Lcos, pueden ot'recer, una gula en la sint.esis de 

nu·evos compuest.os que t.engan una conrorma.ciórl det'ÚÍid~' como·f'act.or. 

1_mpo~t.~n~e- para la presencia de una- act.ivld~c{ biOl'Ógié&- dEts~a:d~. 

Debe seNalarse que t.ambién e.xist.en .. a menudo discrepancias 

entre los resul lados obt.enidos -t..eór1·carñ8nt.·e y: ·aqú~ii-O·s ob~~m-.(dos 

de manera experiment.al·, En muchOs. ~-~~~~:_::,~S~.~~ _-_.~i,scre:J:>a~cias-·_ se 

pu~den amin~~ar cuan~o el . ·~.lo~~;· ·¡~6rYJ~ .. :.º ¡~~ -en .. -·cuwnla las 

condi.cionas ambienl·ales qu~ P".'ª~o~nfna.O_-.On. SOlución· 

,--~:;~-~--~:)_'.e'; 'é -.\~·-
sólido:. 

, -,:, . ··:: ~ '~ _-_.;_··-- -."' -~- -· .. · 
Por _consigutent.e~ -·t.eOemé:Ís-' cr-es··. rormas de 

coñformaC:ión de", un.i m~~-·e~·la· ~~~:._:~;~,~; dt~:~~i~~~:~~:·:a~ie~l~·ii; _;_.:No 
\ ·_;,_;~ :·_-:·:. 

razón para sup'?n~~ a·: . .or:·L-or( __ q~~.- '.~ftliUrl~~ ,_-·:.de- -·ést.as 

apr.oxima.ción v6.itd·a ·d&l ;. ·~mb¡·-~h~~::i:::~-~:~ ~:~Y';"~." :.s1l10' 

eJ'~~Pl ~. _ ~ ~-~ _:Pu~de: ~n~·~<~~: ·~~~~~~·~¿_::.~,~- º--,~·~~~·;·;:: 

hay 

.,,._._. 

de_· R~.~--':.s~ry;:cQ.!JiplÍ~~-l~s,.<nlOd~~ló-:,_il.decuadOS-º:_par.~ en los, ~:<peri mentes. 

1 mi t.a·r: el ·. ambi ent.e de~,< ~~c-~p~·~·;:~ ~·--~~i·:··:~:~~~:~ 
~;-,_. - . 

mét.~~os t.eól-icos rasu!t"~ (·~inb·i.tm. '·d~d6~-8: ::-i-.;.: '·suposición :de 

const.anle dieléclrica 'e=l >.del -- ~~~~6:;'.·:·~~:::·: ~i, ·.:·~-u~{~:· Ocu'rr'en 

una 

1a:s 
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CAPIT LO 2 

PAA~~EXPERI~~il 
:'. ,·- .:-:- ~·<·:./. ;_;.. .-<·· 

a. o .•Hid1:ÓilsÍ'~ 21 :ii~i¡anAÍ} • ..• ·.·· 
· _ _:.,'' 

--:·:~~r~~:·-L6b{'~~·..;r :··:}~-:~~'mi n:a.\·se hizó re&cciOnar· 9 _ g· del: comp.ues.lo 

con 30 ml-::d·~::,-~c~t""d~ H:1PO.., ~al 88.2X durante 3-·d!as en re1'1ujo. ,La 
:>·,~:<.: ,,: 
"*zCia.:" de ~·reacción v-.-- lomando co.loraci6n a~r:il_f~ :1!1 c;::ual, .- ,va 

·, - - .-.·-·---

~bs::u~~e~·1~~Ci~-~-e- corlrorme pasa el tiempo. Post.oriorment.e, la mezcla 

d.i.." .-_reicci·ó_n ~~ neutralizó con solución de 1N NaOH hastá un pH 

ri~~~i:-O·o l~gerament.e alcalino. Después, so extraj6 ·la amina de '3 

O· 4 veces· con CH 2Cl 2 , la rase orgAnica se lava 3 O 4 vec~s-con agua 

·Y~ s~ .'seca con sul1'at.o de sodio anh. f'inalment.e ·la mueslra se 

concent:r6 a prssl.6n reducida, obleniendose asi un sólido el cual t 

de!liipu4's: de va.rias recrislaliza.ciones ae someli6 a. pruebas de 

tKPect.roscopia ~~ ·infrarrojo. resonancia magnét.ica y masas 

compuest.0·1 

H3P01 

REFLUJO ,... 
.3 D!AS 

Figura 8 



2. l Sint.es15 del -~lorui'-o d~ ~~ido; 

Se-· part.ió .,de!" :\c1dO cor·respondient.e~ del cua1·. se pusieron 
- - ::_: ~- -~·<· __ º_ " 

reaee'1orl:á.r: 'ió. g·.-·COn-fa' é:i'nt.idad- eSt.Oquiomet.rica correspondiente de 
. . . 

PCl .~~ e~c~~,l~ -~U~n~? se· ~btiene el cloruro de m-ni trobenzoilo ya 
- _-. :~~·_"e-_,,_.:.:'"~----:~--·-·-.:-;~ .. ···_-;-'_'- -- -

que_. ___ ~-~-'-~~s6.:-~l-~ • Posteriormente la mezcla de reacción sa puso 

a ref'lu:.fo_-·y·-·en--agitaci6n dura.nt.e 3 hrs. con t.ramp• de humGda.d dG 

r.:a.cú2; .Después de pasado esle t..iempo, se reaiiz6 una dllilslila.ción a 

presión ·ambiente usando lambión trampa de humedad. E5lo permilió 

~~iñJna-~ 91 POC1 3 a 200-220 ºe en baf"l:o de acg1le, en el caso de 

SOCl 2 dest.i la a 76-aeºc. Después hizo una destllac16n a 

presión reducida para asi obtener el cloruro de ácido, las 

condiciones de pres16n reducida y temperatura varian 

del cloruro de acido que ~e quiera obtener. 

El rendimiento varia dependiendo del Cloruro de ácido -que se_ 

oblonga pero, eh"- algunos: casos se--li ene un rOndim.f9ñió---dQ.:~-o6·;.fr---
' "· ., 

Cabe mencionar que los siguientes clorUros · de ~cido se 
. .. 

presentaron. en -estado sólido: ·el ·clor:-uro de",·p:-nitrobenzOi'lo, 

__ ~~ ~r~~~'?~-~~-· ~=-~}~.!'""C~~~-~~~~!-~~-~-r:--~~-~ -~!- _e,::l;'_!:~~~-t?e_~~~~-=~~<?_! ___ ~!-~-i:.~r-~·--~-'! __ 
p-yodobenzoil'o, para. le:>· cual a! reéibirlos se requirió·.· de pa'sar 

v·apor _da agUa a través <del refrigerante para evi~ar Etn el·, 1'a 

crislaJ.~zaciÓn En cuanto a los ·otros cloruros como al cloruro dal 

p-cioro benzoilo: se -~b~u_vier~n en forma liquida. 
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2. 2 Stnlesi~ de la amida. 

Se disolvieron 100 mg <4.9 X 10-~oles) de la amina en 2 ml de 

1,2 dimeloxJ.elano el cual, se seco previamente, de igual forma se 

pesan 110 mg CS. O X 10-' moles) de cloruro de ácido y se 

disolvieron-en 2.m1 del mismo disolvente, este Ultimo Se colocó en 

un embudo de adición bien lapa.do y la amina disuel
1
la en un matraz. 

S9 l& int.~oduce un ·agitador magnélico y se le affadie 0.6 m.l de 

lrielilamina la cual, aclúa. como catalizador. Posleriormenlg, se 

conect.a el embudo de adición al matraz que contiene la amina Y 

lriet.ilamina~ se adicióna gola a gola el cloruro di;i ácido, con 

previa agitación vigorosa. Después, la mezcla de reacción se dejó 

GO hrs. en agitación a temperat.ura ambiente. Pasado este liampo. 

la mezcla de reacción se evaporó a sequedad por medio de un 

rotavapor- y el -residuo formado se disolvió en 30 ml de CH 2 Cl 2 

r.:figura 7), 

La rase org~nic.a. s:e lav6 de 3 a 4 veces con 10 mt de NaHCOa 

al S-A y_ de 3 a 4 veces .con 19_ i_aj. __ de H:¡O des_tilada -·-" Posleri-or!Íl9n(e --

la 'rase or9An"ica se secó con sulfato de sodio anh. y se c;oncenlr6 

a presi6~ reducida. Finalmente se buscó el disolvente ideal, para 

~u recristal!zación y purificación. 

Una vez obtenido el derivado puro, éste se sometió a pruebas 

de espectroscopia de infrarroJo. resona11cl.a magnética nuclear, y 

sspaclrometria de masas para as! comprobar la presencia y puraZ.a 

del derivado deseado. 



1,2 dimetaxieuno 

.. trietilaminA .... 
t. 25' C L 20 brs. 

agitacion 

Ei:-t -el·. ·presente t.ra.bajo se ·real izó~ 
' ." ~. ' 

del pra.z;iquanlel CCompueslo 1) con ei -~~Jet_~.:-_·.:~~ estudiar 

pc&t.o.ri~rrñont.e • ·la rol ación entre el $f'eC::to "de'.··1ós ·s~st.it.uyOnt.fills 

Y .. -loe· os;pQct.rot: do inf"rarrojo, rcu:.onancia -:~~-9n~-li-;~ - nucloar y 

especlometrla de masas, y de ser posible del~rminar Su oslruclura 

por medio de difracción de rayos X ya que del praziquanlel no se 

~·~t.or.;,aquimica "o><porimont.C1.l" y la do algunOci do auci dorivador;;a, 

La slnlesis de estos der1 vados Cf'igura 6) se rea.!iz6 

mediante, la hidrólisis dc;ll grupo amida. El grupo eliminado llil'S 

sustituido por grupos acilo aromá.~ícos que presentan sust.it.uyent.es 

9n posición Tn.9ta y para Está inserción se lográ haciendo 

rear:cionar un cloruro de ácido con la amina secundarla Ccompuest..o 

2) proveniente de la hidrólisis del compuesto 1. 



Por medio. espect.roscopi~ 

magnót.ica. 

DERIVADOS RENO! MI ENTOS CRISTALES 
- H 51. 6 ~ 

m-NOz 42.1::1 % 
p-Br 17. 6 % 

50. 16 ~"' 

p-I 36 ~ 

PEHCJ:LO 

m-Cl 34. X 
p-F' 60. 2 ~"' 
m-Br 63.61 Y. 
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ya. Se h"a. dicho·i'·su: &S?éCt.i-0 ;~:de~·~i.i r\ff:árrOJo·; ;~ -,:.·e·sonai-iC1 a· ~ma.gnét.i Ca 

ryuc¡ ~~r., ·-;~~·;_~S~~;c?~:~:~\~·::--::~_¡ ~~-~-~-;)~~~-1~t~~~~~:·-t~~·/~n··~---:·~~ - ~bt.U-~o 
di fracción de :~.'."'·;e;~;-- X .de:~::~-~' ~~~·i'J~-~os _co~-·---~us_~~ t.-~~nÍ:e~ .ni t.ro en 

. pos_iciórl_- Para· .Y __ :"/ñsi-á.-~;·. ~~:::,~_~: ·:: ~~-- · :¿::. · t 
En_ 'Cu~_~t;·q '_:._ ~~~-?S~ :: ·-~-~~\Ú{-~-Ú~~ ~--~~ ~~~;~;~~ d~s - ~ dol _- ,_espec lr_o :-dé 

irif8.rroJO én c1Cr-~r-c;,r-~i'~~~:~i:j~-~-i~~s -~~n .-:ia-·ba.nda del carbonilo la 

cual, en· lodos los ···deiivados, _present.aron '-Un~ banda ancha. Al 

_ lrazar _l_a frecuencia_ ante -la sigma- ·de' H.immell Cgráfi-ca f) se 

obtiene- una buen·a r91aci6ñ. 

Post.eriorrnent.e se t.rat.6 de resolver las bandas con el objet.o 

obluvo el espect.ro en pasli,lla de bromuro de potasio observandose 

que aquellos derivados con.. sust.ituyenle en posición para 

mostraban una:_ sola, banda mientras, que los der-tvados con 

sus~ituyentes en.meta se resolvian en.dos. 



• . 
o 
e • = -o 
1 .. 

'3raffca 1.· 

Regresión lineal 
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'' 
e: 1 '. é4.3E ... , 03) _+ : é;: 3Ó0&: .,?.Oo:> ll4 

Coeric1e~l~'·d~ ~~~·rei~cJ.Ó~= ··. Q!S: 

R~la~~·ón·de -¡·~-,~·~·~·i1·:~~ ~P. v.s:· ~:de Hammett. 
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:Se pu.,de pensar 'en)a posibilidad de <!\Je !_os derivados cuyo 

especlr.c;> se obt.uvo _'diS~lvJ.éndoJ.o': an·-: 'cloroformo:~ pra~·9nt.6': una 
:.. .. ,.:,. <· _'. - ., . ,:'" . ·. 

rot.ac16n· ~º -~-~·s:~r~n9ida_ a~·¡,. ~-º~:· t.a~~on-~para ar: PraZiquant.~1 

- - -
Y_ la- ~t.r:~· -~<16~-~ _C~m-~~- que corresponden a 10's- do_s car-bonilos,· 

Mientras t.ant.o al correr ést.os mismos compuestos 'en KBf-. se 

obser_van cuatro bandas dos por ca.da carbonilo- lo cual·,- nos hac& 

pensar en· la presencia de· dos relameros diferentes localizados en 

1626 Ccm-'), ie:3!'.5-Ccm-1
), 1647 Ccm-1

) y 1666 Ccm-1
). -

Una posible eXplicación puede ser lambién que en los 

compues~~s._~uyos_espectros se corr1eron en bromUro de potasio, ol 

efect.o de - resonanc~a del sus~iluyent.es en Pos1·c16ri- para se 

transmite al lrav~s de los enlaces de la molécula hasta llegar al 

ca.rbonilo oxocicllco modif'icando la pos:1_ci6n do la banda 

acercandola a la del carbonilo del an1llo, ~or_ lo que ambos 

carbonilOs absorben en una misma. f'recuencia -nu.enlras que aquellos 

en posición meta la. resonancia se rompo y a~sLambos carbo:iilos 

absorben en dif'erenle f'recuencia presenlandose a.si para cada uno 

las dos sena.los en los especlros. 

Después se decidió lomar la sonal de menor ... frecuvncia. como 

correspondiente al carbonilo exoCicliéo.' No~se obt.UVo· úila- b~ena 

rel aci 6n 11 neal. 
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.: . . ·.' ,- ~ ·-: . : ' : -
encont.raron- .los si9uitaor;Í.~s :resiuÍt.adosi _, 

• } , > ;/:~--~~~i;~ -' ~)~-- ''.' ,-: "' ' ; -. 
Da~os espec~rosciopi~~i¡~~ ·~:0,R~'.~~~;<O; ~~¡,~~º11"~ d"! ""~¡;u«~l<> l 

CTMS ref'erencia, desPl~~~~~~t~·:-&n -P~m- y-~<~6ri~ia~t:e:d-~ acoplamient.o 
Hz). -· \{;'.': .. ~ ·::. ,:,-._i::·-~:-:__;· .e,,:_·.:·

:-.:.~:. -~~ ·.L:;~~~ .:'.,~::~ ;: , -~ 
-:-:~~ 

:_r ··. \ _:.--~" .- -- . 

La tabla\ an·~~-r!·o~ -~~~~tjl:\·~~ -r~:~·~{~~~~~;-:;d~'. 1-~s:~:~~~peclro~ .de 

cada uno de J.os -~e~·{-~a:d-~{ ::cf~-nd~~~-. -no-._:~'.:-~'" :~:h~~-~-(~~---.. n'~ñgury: 
desplazamiento d~:.-lo~ ·-~¡:d~,~·g;~~-~~~~-~--:'ti'.. ~~~;~~~~i-;~ :~i~~~~do -P_ór,· los 
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diferentes zu:slit.uyenle:s. ~ esperaba 'que el Sustii:t.iyerile 

influyera en al desPlazamie~lo de iOS hidróge.no~ de 'los/car~~º~. ·:i 

y 3 (ver figura 8) para·· asi r&lacionar el despla~ami.~nt.,o, d~·. eslos 

con la sigma de Hammet.t.. 

H 

H 

H 

,Espect.omet.r.ia d".' masas .- , 

Se int.en.t.6 'obt.ener ·1a rOla.CiÓn de-- :McL.~trerly para :cad~ uno 

da fO~- an.úógos.-·,-&,_-·t-omaron aqU~ilo~ ):~~9~e~~·~s ~~~ ':'º' ~~nlenian al 

sust.i luyOnt.e 'y se· realiza.ron lo-S dil'erenles ., c.i.lc:Ulos ·para· obl.ener 

91· 1'?9CZ."(/'ZH) de-spués_ se_ t.raz6 ·la ·gr.if'ica ·la _:Cual, no: da una buena 

corral a.Ci_~~;_ -~i _ _rl_-_emb_argo, __ a1:_:_:t.r_azar--- el--~_f iagriient..O-;que-= con-t.eriÍ a -e1--
-_-- - ---~ - -- ,--__ ' .- . 
súst.it.uy80t.e la relación ·se mejora Cgrá.f'ica 2). Se debe a ·que. se 

loma·: en esta úl t.i ma graf'!ca un f'ragment.o cúya :9st.abilidad · ost.A 

r'elacionada con el efect.o del sust.i t.uyent.e aunque según 

McLaf'f'erty, no se recomienda, 
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': .... -,. .~~~~-~~_ió·~·).1~~~1 
(3.,142E,-OD ':'" C4. 923E-Ol) 

-- , :·L::-_'var i anz~:= • eo 
__ ---o~o-o"';o ·;~-;'.""""-,;--,,.,.,.---.o-o--=----- -

Grar1Ca 2 ~e1á·c16rl. de ·McL~ffer.t.y 

A_ ·co~~,i~~~C:J.61}1 se: ~~muest..ran los especlros ·de 

comparan est.o~ _ coñ, S\JS. an:á.lo90s · 
. . . . •' . . . . ':':'. : . <-.:. ~- 1:_ :· :.: ' -

I..a .abundaOCra .:·re1at.:1 va de N-acil_ari1P1r~~Í.·nc;·1sc;>qui_n~l.ina 3-11 ;. 
·.-·.· . "> .. :··:·~~- "::-"/·.~;::: <_;·:'· >:<.; 

los 1on9s ~s .. :imporl~n~es.oblenldos de ia·:pr1.~~rª'·f~~g~~~~ac·1ón se 

mu~st.r-an · eii 1 ~ · t.a'b1 a 4 :: 



"' .,. 

• " ·- - _e-~:,_-- --. _, __ ,_, 

Abun-dancia ~éiali va de: fragmer\t.os: pr1ri~!P~1es en·-.:los 
' ,;"' ., 

espect.ros de masas de 2~(R_:f~nilcar·b~m11)-l~a;3.6,7,1,.1b-heXah1dro-
(~;i ~~-~- '1 i(iq~i~o(~:n.:.4-ones. 

-_··m>z-.: 
. 

comp~••-

'º 
R: [HJ• .173 201 r 104•Rl • 185 145 C76•RJ ... 132 131 130 42 

Ne'-

1.~ .... 45 18 7t' .... -26 33 . ... 100 15 45 21 

2 .... 35 52 .. . ... .. 100 .... 49 66 76 36 

3 H 51 4 47 56 26 28 100 33 17 29 15 

4 m-Cl 11 2 1t3 42 20 32 38 57 19 29 100 

5 p-Cl 15 4 41 56 28 45 57 100 18 37 33 

6 m-Br 4 3 15 18 39 26 20 68 17 29 100 

7 p-Br 6 4 22 42 89 42 75 100 35 90 56 

8 p-I 16 4 21 41 28 34 34 100 14 35 50 

g m-NOz 10 5 22 33 11 5\l .... 100 33 46 17 

10 p-NO. 10 5 13 48 18 31 .... 69 24 40 100 

11 p-F 8 3 17 100 18 26 67 76 15 25 15 
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El principal camino de fragment.ac16~ de 2 ~ncluye·· el 

ro~P1.núeñ~o~·-~el·,·~!liac&:de CC4). L~ primera p~Si~ilidad de ruplur·a: 

.s& .. Pz:-eS!Ol.~;'.:;:e.nt".~e_/los _,_enlaces CC3)-CC4) y CC1)2/li(2)·,_-~ó'n {~;
~11m:L-~adión/~~-.~na ~Oléc.ula' de c~~=NH· dejando el; ion de·m/z._173.: . 

. . ·~> .. _ .•·' ,;' 

·Es. t.. e iorl::·_~:tnt.:~~~C:E!s·~ _p~erde monoXido de carbon·o-· rest.iflil-.do ~L ... -~:~~- d8 

c'uár. base 
- - -~,- =-·.e:~-- _- _-

-~-f.-~Q~~r\t.~Ci ó-~- 8s··-1a rut.ura de los enlaces CC4)-NC5) y CC11b)-CC1:r 

con· :la ~a_nsfe~_encia de un .1lomo· de H al anillO de ·1s~-Uln~l1na.~· 
d~n·d~_·&.L·~·ioh _en ~nJ~ 132. :·Est.&-J.on puede perder ·uno·-_ o -éio-s -.it.-oiñOS- de·

--.-:~-¡~·;_:~én-~-~fa~~-lriie~t.e··dandO !O_ion9s nVz 131 y 13Ó 90 

El t.ercer camino de descomposición t.ambién fnvoluCra'- la· 

rupt.ura del enlace C(3)-CC4) y a la .vez del eniace-.Cc-Í~~~~~~~;:·;·,~.-~~~~~: 
-,··.· ·_ :·· .... 

-·i:~an~t'er.;ncia de un á.t.omo de hic:trogé~o al a~illO.~ de ·::{~~<:l~~~-~l'jn:~-_: 
para: producir' un ion nvz 42 '~ 

';''Y" 
.Para el prazi~uant.e!C1), la ~upt.ura·o::a{:·carbonil.:9.·de:l-_.:gr:-upo~-

::._ '., 

funciOnal amida exocicliCa origfi:ia lo_s .. 1:o~e-~~/~~mPf~m~~~-ªr~1~s_: con· 

nl....Z 111 y 201 'ª. Est.e ion puede ···ent..~~~~~<· d&~~~~~~n~~:s~-. ·;.en 

J.o~ .. s moleculares de C2) para dar =os ¡c;i>i~:~E ~~173. 1i!':!·~~?2· 
-1-;u-,c_--:-y~'"'c130;- --ca--ettminac.t.on de_ 127' u .. cc;H1 ;.~_:9Ni ·de:-.:- .t"ones~ 

~~eculareS Cprobablement.e una m~¡éc~l'a ·c1C~~h-e.~noc~~~i;;;diandda . .:_-' 
de- la Por:-c1-ón de N-actlpira,zino) ge~er~fado~'_ti~:·i-~r:--~~~- ~~ ··d:~~--1~5:' 

. Para los ·compuest.os C3-11) se· -.obSery'á: ··:" urlá . ·;f~g~~-~ta:~ion 

similar 

1 ones e ompl amen t. arios de m/% 

: . -: .. : ·: :' ·.. ' ": _; -~---.' :_: ,'_ ~ 

201·. Y.: ["164· ·~-» RJ'~~, Las,.·espec!~s 



posteriores pierden m0n6Y.ido dé CarbOno dando, el." ion· de ·rtv."z .. ~76 

Rl •cver mecanismos d~ ... frag~en-~~Ción .'f"i~·~~a::.~-)t . -,-: 

·o 
R 

( 1• • R) miz ( 1o4 • R) miz 

10 miz 

Figura. .9. 
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-' ·e· '-:·-·-: ·;'-:.-

En" cuant.~'. a··J:;~s.;d~'ri~~d6~· con SU~(.it.uyen~~ m9t·~ ·y para N02 •• 

obt.uvo< ·1a >as·~·'.~~ct.~·r.~.:::;~:r~d~~~-~io~;1_ por"_:,.n:tedi·~ ·~~ .--cúrracCión de 

rayOS .. ·x. 

is~uiñolin-4-ona. Mr• 

351. 4;,P2~/n, 

115. 24CD • 

a=_ 14. 803C3). b• 7. QQ1CD, ~,e= ,15. 2'33C3)A, (l• 

-- - e 

V= 1e32."1 -C:S?A
8

• Z= 4. Dx~ __ l.4?~~~~~-- >._ ·ccU-·K cr.>= i.54178 A= 8.04 

cm-1• FCOOO>= ·735, T = ,2?3 ~. __ final R=_ 0~038 para 1821 unica 

refle~ón :observada, _L.os anillos_ :de--_hidr~pirazina adopt.an una 

conformación que el grupo 

letrahidrcpirid~na se ~escribe mejor en posición de sof~ con CC6) 

0.55 A fuera del plano formado por.CC7)-CC7a)-CC11a)-CCllb)-HC5), 

el anillo de.nit.rofenil es esencialment.e plana (desviación máxima 

OC4)_ O. 029 A':J . .:,Y hace t_Jn- :tngulo dihedro de 42. OC4) • con el grupo 

amida_· :_NC2)-C(~ __ 2)-CX:_2~~Cc_13)_ Cfigu~a 11). El grupo fenil en la 

iscquinolina es t.Ambien plana y los dos earbonilos est.an 

or!&nt.ados en t.rans cada uno C.é.ngulo entre planos 135.2(4)), El 

empaquelamient.o del cristal es debido a fuerzas de van der Waals 

Cr-iQUr-a--io)-.--.--Ad&~S-·, 59 Ol::)t.UVi~ron- 1-aS-· d&ns1d.ldesi elect.roñicas de 

esle compuest.o (figura 12) donde, se puede Obse·rvar que 1 a 

resonancia se rompe en uno de los: carbonos del anill,o aromát.ico 

quedando deficiente de elect.rones. Por. 1.o.; lan~C) es su~ept.ible: 'de 

reacciones de sust.i lución nucf~r1i1c~. ar:OmA.t.i~a. 

A cont.inuac16n se muestran ·las._ .. coo~denadas·- fraccionarias 

Tabla 9, Angules de enfaCe Tabla 6, luig:ul~s di-~~dr~s Tabla-7. 



47 

Fiqura. 10 



Figura. 11 
... 
co 



.....
 

J ,,.,
-..

.:\ 
,.

 
_

1
 

-- - .....
. ._

 __
 / 

-·-
-"-

-

~\
 

'¡
 

!,..
 

/ 
/ 

_, 
/ 

I 
" 

l_
..-



so 

Tabh S. coordenada a átomicas (X 10"°) 

del dorivado 2-lm-•litrobenzoU)-1,2, J ,6, 7, llb-haxnhidro-

4H-r-ir:izino 2,la isoriunolina--1-on.:t., 

""" u •• 

C(I > .i;:.i2i 1) 37•15< J) Jt:So< 1 > 42{1) 

N<2> 5204( t) 3'i"09(Z) JZ23( t) 40( 1) 
CC3> 5214(1 i 3201<2J 2J.i1< 1 > 43( 1} 
Ct4> 4276< 1) 3540(2} 1444(1) 4•H t> 
O<I > <i260\ l J 3069(2) ¿73( l> 63( 1) 
NCS) 3529'< 1) •1372<2> 1520( t) 4?( 1) 
Ct6) 2675< 1) 4'?04(3) 646( 1) 53( 1) 
CO'> 1773<1) 3?13(3) 541 ( 1) 55( 1) 
C(7a> 1614<1) 4030( 2> 1449< 1 > 42( l) 

C<B> 66?C2> 3793( 2) 1417(2) 53< 1) 
C<?> :;01< 2> 391~(3) 22'31'2> 56( 1) 

C<IO) 1286( 1) 4309(3} ~l 16C2> 52( 1) 
C< 11 > 224:7< 1) 4556( 2> 3162<1) 45( 1) 
ce 11a> 2413< t) 441?<2> 2339'( 1) 39( 1) 

e< 11b> 3455( 1) 4N5C2> 2429< 1) 39< t) 
C<l2> 5'"43\1) 4847\ 2) 3879( 1) 39( 1) 
0(2) 5930( 1) 5643(2) 4514(1} SS< 1 > 
C< 13) 6939( 1) 4874( 2) 3043( 1) 38( 1) 
C<14> 7392< t) 3419(2) 3726( 1) 40(1) 
CCl5) 8334( 1) 3520( 2) 3758( 1) '12( 1) 
NO> B794< t} 1?'71<2> 3624( 1) :S<ICI> 
0(3) 8316( 1) 665(2) 34:?0( 1) 64<1) 
OC"I) 9618(1) 2055(2) 3637<2> 85< 1) 
ce 16> 8854\ 1) 4?97< 31 3'i't3(1) 49(1) 
C<l7> 8415(2) 6433\3) 4042( t) 52( 1) 
C<IB> 7458( 1) 6390CU 4002( 1) 49(1) 
H< I•> <1(152 2537 3191 •• H< lb) 4291 4163 3865 •• H\36) 570-9 36~9 ~263 •• HC3b) 52?7 2012 2430 •e 
H<6•> 2553 6073 .. , 60 
H<6b> 21311 4714 92 •• Hf7•> 1116 •1345 , .. 
HOb) 1e~e ZU.1 423 - --'=-- 60 
HCB> '" 3511 811 •• HC9) -156 )734 21?9 •• H\ IO> 1176 4410 3690 ... 
H\ 11) 2768 4827 3773 •• H<llb> 3583 5914 2572 •• HC 14> 7l\53 2363 3623 •• Ht 16> -;>510 5026 3931 •• H< 11) 8768 7477 4160 •• HCIB> 7153 13?1 •'4066.,, •• 
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_Tabla 6. Lon')itudes· de enlace v angules de enlace. 

C(l >-N(2l 1.453(3) C<ll-C(llb) l .528e2> 
N(2l-C(3) l .455e3) N< 2l-C<l 2> 1.352(2) 
C<3>-C(4) 1. 5o4e 2) C<4l-0( 1 l 1 .224(3) 
CC4l-Ne5l l .340e3l NC5l-Ce6l 1.455(2) 
NC5l-C<l lb) 1.468(3) Ce6>-Ce7l 1.501(3) 
C<7l-C<7al 1.503(3) CC7al-C<8> 1.395(3) 
C(7a)-C( l la.> 1 .402(2) C<S>-Ce9l 1.377(4) 
C<9l-C\10) 1.385(3) ce 1o>-ce11> 1.37?(3) 
C( 11>-C<11 a.> l.3nC3) C<l l al-CCl I bl 1.511(3) 
C< 12)-0( 2) 1 .229\3) ce 12>-c< 13> 1 .500(3) 
C( 13>-C< 14) 1.391(3) CCl3l-·CCl8> 1,3n<ar 
ce 14>-c< 1 s> 1 .376(3) C<lSl-NCll 1 .4ó9(3) 
CCl 5)-C(l ól 1 .37-1(3) Nell-0(3) 1 .22ó(2) 
N<I l-Oe4l 1.ZI4(3) Ce16l-Ce17l 1.374(3) 
C<l 7)-C<I Sl l .3'72(3) 

N<2>-CC 1l-CC11 bl 109.8(2) ce 1 >-N<2>-C<3> 113.0(1) 
C< l l-Ne2l-CCl2) 121 .3<2> CC3l-Ne2l-CCl2) 125.0(2) 
NC2l-C<3l-Ce4l 113.9(2) C<3>-Ce4l-0( 1 > 117.3(2) 
C<3l-CC4l-NC5l 118.9(2) 0(1l-C<4>-NC5l 123. 7( 1) 
C(4)-tH5l-CC6l 119.6(2) C<4l-Ne5)-C(l lb) 125.Sell 
Ce6>-Ne5l-CC 1 lb> 114.8(2) Ne5l-Ce6l-C(7) 109.2(2) 
Ce6l-C<7>-Ce7a> ll0.4e2> Ce7l-Ce7al-CC8l 120 ,6(2) 
ce7>-Ce7al-C<l la) 120 .5(2) C(8)-C(7al-C<llal 118.9(2) 
CC7al-C(Sl-CC9l 121.7(2) cea>-CC9>-C(IO) 119.6(2) 
Ce?l-Ce IOl-CC 11 l 119.6<2> ce 10>-ce 11 l-Ce l lal 121.6e2l 
C(7al-C(l la>-C< 11 > 118.6<2> Ce 7al-Ce 11al-CC11 bl 122.1(2) 
C<lll-Cella)-CCllbl 119.Ze 1) ce 1>-ce11b>-NeS> 109.6e2) 
C<l l-CC l lbl-Ce l lAl 112.0C?> N<5l-CCl I bl-C< 11 a) 111 .4(1) 
NC2)-CCl2l-OC2l 122. 20:) NC2l-C( l·2l-C( 13) 118.6(2) 
Oe2>-Cel2i-C<l3> 11?. 2~ 1 > ce 12l-C<l3l-Ce 14) 121.9(2) 
C<l2)-C(l3>-C<l8) 118.9(2) ce 14l-C<l3>-ce 10> 119.0(2) 
C(l3)-CCl4>-Cel5) 116.9\2) C(l4l-Cel5l-N(I) 117.9e2> 
C< 14) -C<l 5)-C( 16l 122.8(2) M< 1l-C<l5l-C( l 6l 119.3(2) 
C< 151-N( 11-0<3> l IS.3e2l C'15)-N(ll-OC4l 118.3(2) 
0(3)-NC 1 l-0<41 123. 4e 2) Cel5l-CC16l-CC17l 118.5(2) 
C(l6l-Ce l 7l-C< 18l 120 .2e2) C(l31-C(l8)-C(l7l 120 .6(2) 
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Tabla ·7. Angulas de torsi6ri. 

HlA Cl N1 LJ 16.JI .11 HlA Cl H2 Cl2 -132.91 ,1) HlB Cl H2 CJ 176.21 .11 
HlB Cl N1 C12 -IJ.oll .21 CllD Cl N2 CJ -63.6! .21 Cll& CI N1 C12 107,1( .21 
HlA Cl CllB NI -12.i.1 ,1) HH. Cl c110 cun 51.71 .21 HlA Cl Cl19 HllB IM.61 .toiil 
HlB Cl CllB NI 161.61 .11 HlS CI CllB CllA -M.21 .11 HlD CI CllB H119 'oa.91 .11 
N1 Cl CllB NI ;1.11 .21 N2 Cl CllB CllA lil.óf .ll Nl Cl CllB HllB -71.JI .11 
Cl N2 C3 H3A 161.61.11 Cl H2 CJ HJB -6il.ói .11 Cl Nl C3 ~ ;a.11 .21 
C12 N1 C3 HJA -9.61 .21 C12 N.:? CJ HJB m.11.11 C12 Hl C3 e; -m.21 .21 
Cl H2 C12 02 -2.21 .JI CI H2 m C!J 116.lí .:21 CJ N2 C12 Dl 167.lti .21 
CJ N2 C12 ClJ -lli.31 .21 N2 CJ C'o 01 liS.11 .21 N2 CJ e; NS -2.1+1 .Ji 
H3A CJ e; 01 11.11.21 H3t\ CJ C'o " -123.11 .21 H30 CJ e; 01 -63.61 .21 
HJB CJ ~ NI 11a.21 .21 CJ C" '" C6 111.91 .21 CJ "' NS CllB -11.51 .:u 
01 e; NI C6 -6.H .31 •JI C'o '" CllB 170.51 .21 '" NS Cb HbA -126.71 .11 
e; HS C6 H6B -a.61 .21 C'o NS Cb CI 111.3( .21 Cllll NS C6 HbA 54.Jf .21 
CllB NS C6 H6B 17'<.'ol .11 CllBNS Cb CI -61.11 .21 ~ NS CllB CI -11.11 .21 
e; NI CllB CllA -13!.~I .21 '" NS rna HllB lic'ó.'11 .21 C6 NI CllB Cl 161.3< .21 
C6 111 CllB CllA li0.6i .21 C6 111 CllF iHlB -76. 1+i .1) NI C6 CI HIA 113.61 .11 
NS C6 CI HIB -66.ltl .21 l<S C6 C/ C1f1 53.71 .21 Hbfi Cb CI HIA 53.'H .11 
H6A C6 CI HIB 113.61 .il H6A Co CI CiA -66.21 .ll H6B C6 CI HIA -61>.21 .11 
H6B C6 CI HiB 53.51 .11 "'' C6 CI CiA 113.11 .11 C6 CI CIA ca 116.01 .21 
C6 C/ CIA CllA -23.7i .Ci H71l CI Cl~ C6 35.91 .ll HIA CI CIA CllA -M.11 .11 
HIB CI CIA ca -aJ.a1 .2i HIE CI CiA C11A 96.51 .21 CI CIA ca HI .91 .21 
CI CIA CI C9 -119.01 .2J C11A CIA ca H6 -179.ltl .11 CUA C7A CI C9 ,11 .JI 
CI CU+ ClJA Cll 116.71 .21 CI CIA CllA C119 1.tH ,31 ca CIA C11A C1I -1.01 ,31 
C6 CIA CHA CllII -176.61 .21 Clt'\ co " H9 -16il.-'.41 .11 CIA ca C9 Cié -.11 ,JI 
H6 ca C9 "' .11 .ll Ha ca C9 Clt. -179.91 .11 CI C9 m "" 11'1.11 ,1} 

r.a r.• cm C1I -.JI ,JI HY CY Cl~ HI~ -.11.11 "' C9 tia C11 119.01 .ll 
C9 c1e Cll Hll -119.91 .11 C9 Cll) Cll Cllk ,i;¡ .31 Hlti Cli Cl1 Hll .11 .11 
HIQ Cli cu ClJA -lM.ial .U c1i; C1I CllA CIA .11 .JI CJI) C1I CllA CllB 111.11 .21 
Hll Cll C11A CIA -119.41 .11 Hll Cll C11A CllB -1.51 .21 CIA CllA CllB CI -131.31 .21 
CIA CllA C119 115 -a.21 .21 CIA CHA Cll8 HUII lhi.Si .21 Cll CllA CllB Cl 10.91 .21 
Cl1 mA cm 115 11~. lf .2i C11 CllA CllB Hl!B -ól.JI .21 112 m ClJ m .... 4.61 .21 
112 Cl2 C13 Cll l'o0.ll .21 02 C12 C13 Cl4 133.61 .21 02 C12 Cl3 Cla -'ol.61 .21 
C12 C13 m Hl'o 'o.01 .21 Cl2 CIJ m Cl5 -lló.11.21 Cll ClJ C14 Hl4 m.21 .11 
Cl6 Cl3 m Cl5 -.11 ,JI Cl2 C13 Cll w 115.51 .21 Cl2 ClJ Cll Hla ..... 51 .21 
m CIJ Cla w .11 ,31 Cl4 CIJ m Hll -119.9( .11 Cl3 m Cl5 NI -119.51 .21 
r.13 CJl1 Cll C16 .ii ,J) Hl'o C14 Cl5 NI .51 .21 H14 Cl4 Cl5 Ció -119.JI .11 
m CIS NI 03 .01 .21 m CIS NI °" lill.91 .21 C16 ClS Nl 03 119.11 .21 
Cl6 Cll Nl °" -1.JI ,JI c111 C15 Cl6 H16 -119.91 .11 m ClS Ció C17 .21 .31 

Nl Cl5 Cl6 Hl6 ,JI ,21 NI m Ció Cll -119.61 .21 Cl5 C16 Cll Hll 119.21 .11 
CIS Cl6 Cll Cla -.91 .JI Hl6 Cl6 Cll 1117 -.11 .11 H16 Cl6 w Cla 179.21 ,¡; 
Cl6 Cl7 Cla CIJ .11 ,JI Cl6 Cll tia Hla -179.21 .11 H17 Cll tia C13 -179.31 .11 
Hll Cll Cll Hll ,71 .11 
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En c1Janlo al compuesto 3-Cp-Nlt.r-obenz~il:>-1 ~2~3.4··,6~7 1 f1b-;, 

hexahtdro-4H.:.pi.razino ca, tal J.SoqUin:OiJ.0;4 ~na·. ,:'.:;d:~~~-.,~~:~~~~~: _Hr.=·._ 

a= 22. 704 <S>, b~ 10. 330 C2); e= 1'4: BO~ c3S: A,. 

fi= 106~ 7Q CID •·V= ·.33aQ''. ci) ~A·,·;:~= :9-.~-. ACCu .- K ~e(;·_ •• \.-~~:-~~-:~ ;1~~!2, 
'.361,4. 

R= o~ 0147 cris~ai :-~~Í-c;i·~~:~ma-~i·1~:~:-·\,~-~~c1·i~fu-~o~; - -~ ··::· . ·-; '.: 
. -··- -:·.. -.... · __ ,_,, 

La labia-:. 8~ m~~~t.'~i- -1~~;'.: ~~~~~-d~n·ad~-~: ;~~c-~1on~~~a~\· tabla -- o·· 
\·;/ >. :,,_ 

niuest.ra J.as dtst.ancias·dG .n1a~e y i·cis Angú.t_oS:.d:a. .~~~_encú."a;- :):~~_e:'.:~= 

-·--Observando - -·la --.~~é~~~l~r:.8.-~~ t.ridimencional:: de ásf..os~·.: doS·~ 
compuestos se -~r".lcu&nt.rá que - ·10S car.bonif~s ---~d-~~~- ... el·~· ~:'c,~~iVad~ 
1119La sust1 tu!do estan en posición t.rans mientras •. ·que «-_~n:·~~-f,a.t.~::'. 

. :, ·.:. . . - . '~ . . : .. -: ' 
~ust1tu1do sus earbonilos estañ en posic~ó~-~ ~i·~·- ~-!_1_g~r:-.a.s ~-1~ o.-.y_ 

12) d&acuerdo con est.Ud.ios realizados po!' -~~b10·; ~-c·~t.-¡~~-.Y-:Es~~b~r~·. 
~resultados no publicados). 

Se obluv6 la densidad electronica de este derivado la-cual se 

muestra en la (figura 13). 
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Tabla e. Coordenadas at6micas (X io'> 56 

del derivado 2- ({Í~!litrobenzoil) -1, 2, 3, 6·, 7, llb-hexahidro-

4H-oirazino -2,la iso~uinolina-4-ona. 

1to11 

Cill 382111l 21.,..m 9131111 3Mtl• 
. N121 324illl 3111111 eq3q111 L¡l!'ll!Jt 

Clll 27i'l(JI 4116121 1618111 l+6Cli• 
Cl41 2!'411) 4311121 8331111 '-1\li• 
0111 11141 ll 1236111 6106111 ;s111• 
fHSI 2"2ill 1 312211i lll811 I l+211i• 
Cl61 141311l 2726121 159~121 53111• 
Cli'I 1m111 1133121 613H2i tJO)llH 
Cll1I 160~111 63M21 61tlt211l l1S<ll• 
Clél 1397111 -mm 1632'1! Sf.fl1• 
cm 1111111 -1;12121 !617/lJ S7iUt 
Cl10l 2396111 -1443121 an~1•ti S1'1l• 
Cllll 2618111 -256121 1146111 f.tL¡(l}t 

Clll•I 2219111 M6121 151811'o 3r;¡1¡. 

Clllbl 2'66111 2103121 6326ill 37111• 
Cl12i 3614111 4111121 1990111 43{1i• 
0121 39i7111 1211111 91ó3tll 61ill• 
CllJi lt262íl 1 3'1163f21 91l39n1 lol!ll" 
r.w.i 4119111 2~7112) 1361111 411llt 
CllSI i.ót211l 1121121 6li2611i 5~11i• 

CflOI :,1i.a111 1164121 9139HI S~Ult 

Níll c;6+;11U 133121 9222121 6q{1Jt 

Oi31 5ltt>31U -746(21 6066121 'f'flllt 
Oi41 6;65111 161121 <134111 llb(lh 

Ctlll s2tiqíu 2114121 9169121 191llf 
Cllll 413;¡¡ 1 3121121 912811! Sltllh 

Hll.1l 3310 1661 9200 6•) 
Hllbl 2911 2140 •100 6i> 
HIJ"I 2113 5~130 9419 •• 
Hl3bl ms m6 6142 60 
Hlb"l 1141 3461 7466 "' Hl6bl 1i+l! 231b 100a 6& 
~11•1 ;3171 1399 . 1136 6~ 
Hl'bl 1•12 2136 1613 6• 
H/61 •11 -096 __ ._61.'1L_c_-~.º 6~. 

iif91 · 1631 -~2;·10· Qalli/1'1 1.11.~~ 

Hl101 2676. -216• 9091 . 60 
Hllll 3036 -114 -~TM. 6• 
Hlllbl 2626 1966 1i76 ·. b6-
Hll41 36ó2 2041 m• 6!• 
Hllll 4143 1138. 1914 <0 
HUii 56'1& 2203 1~iÚ3 6ó 
HIW 4906 367.6 1'167 6\l 



Tabla. 9 LOn~itudes de enlace y ~ngulos 

de enlace. 

Cdl·N<2• J.ltSH21 i:tll-CIUbl 1. 5 ~ ()1 2' 
fH21-CIJ} J.~1!121 Nili-tiJ2l l,3;2121 
CIJi-Cti./ J ,1,9t.f~\ (('..1-0· ! . 1.2; 1¡;; 

1'.:C41-Nl51 J.352111 N!Sl-C!Ol l.0.56(21 
~!5i-Clllbl I.t.61+(21 Clbi-Ci ,., 1.5H1!Ji 
C17l-Cllc1l 1.5~(3) Ciloll-Cl_,l J,J9l1iJI 
C1i,,J-Cfllai ¡.:;";~ijt Cl.,1-CIQI J .312;31 
r:1q1-':flill L37MJJ f:íJO:t1-C11li J.JH1:31 
Cllli-Cllldl ¡,3;3121 C1 IJ~l-CI tJJi 1.5,1<11 
C<l21-0i21 1.22&(21 •:f12l-Cd3i 1,1,93¡31 
C1131-C(Jt,I 1.w•13; Cllll-Cfloi1 J,)71,1121 

CiJ41-C!l51 J.375f,3) .:1151-C• Jól 1.Jll12t 
Cflt-1-Nfll i.i.1113¡ CCJ61-Ct¡ll J ,;;11¡3¡ 

NllHiL31 J.2(1913i IHU-Olt+i t.!9iJ'3J 
C!lll-Cll&I J.3&1131 

NE21-Cfll-Cf11bl JM.ófJi CIJ i-N121-cr31 m.11u 
Ci 11-Nf2J-Cf J 21 J20.6lll Cf3J-Nl2l-CI 121 119.21Jl 
Nl21-Cl31-Clltl J1Li.&f11 c1.Ji-C1l.l-(if.i• ll!.H21 
CC31-ml-N151 119,1{2¡ 0111-Clitl-NISt m.1m 
Cllfl-NISJ-Cf61 12'1.1(11 CCliHl1Sl-C11::i• 123,9(11 
Cl61-NC51-CIJJbl 115.li(JJ lfiS1-!:l6>-·:;¡¡ J;9.1!2l 
Cl61·Cf71-Cl7d1 11•.1C11 C!li-Clia)-Cltl 120.1121 
Clil-Cf7:al-t:IJ1i11 1t!l:l.li21 C1ó1-cr1~J-Cf Jla 1 Jl!,6121 
CPal-CfOl-Cíºi 121.0121 Cf/:.1-C/·ll-Ct!ttl 11&.•121 
Cf9J-Cl1!1H:r111 12•),J/21 Cfl1~l-C! 1J J-CI !Ji11 12J.2f21 
Cl711l-Cf1lo1l-Cf 111 uq,,;,121 Cfi;1i-Cllldl -(fllt•i :n.scu 
Ci JI 1-CI 11'11-Cf l tbl ll!.5121 r:11;-CtJJb!-tHSI hW.91!1 
CIJ 1-Cfllbl-Cfll•I JlJ.1fJ• NCS)-CC llbl-Si lh! llJ.3!11 
Nf21-C( 121-0f 21 12J.6í2i N!21-CIJ2i-C· l3i 11!.l!ZI 
0!21-C (121-CI 13! 12>:".3f2! Cr i?.1-CfJ3J-Cllli1 111.1111 
Cfl21-Cf 131-CC W J l¿,l¡\21 Cll1tl-CIJ3l-•:l;.31 119.&!21 
CilJl-Cflltl·CI !SI 12~. 5f21 Cf tt. 1-C f l S i-C~ l bl 11!.5f21 
Ci 151-Cf 161-NI 11 ll~.i12i r:11Sl-Cil6·-Cfl?J 122.2121 
NI l i-Cf 16l-C(J71 JJ9,1H21 Cilt>l-NCJl-tl!Jl !16.8121 
Cl1~1-Nf0-0f4i ll!.9(21 OCJl-Nl 1 HJ1 1li m.3121 
C!l•l-C!Jll-Cfl& I Jl!.5121 Ci 1:n··Cl181-C1J71 12~.512l 

57 



obl.enid~~ -:1{e'~-~-~~~\·~·:-.¡~~~:·'.:·~~~~i:J~iori~~- :~·u·~- ~-2:. e~~-~e~in ~~~--~·j~-d~-:_.-.~ 
~ - ,- --· 

·~--"' --
1 ~ ',º Se .. ~~bt.:qV~ ef7?ñ . · 1a·:--á~Al09~S del . ·p,:. azi, (¡uan~~~ _, ?~ ''. ~ O:a , ~ ~~.l ~~ • 

4 Yª son cb·~~¡·~º~~ :~:-ku:,e·~i;~~iº· ·i;:6mo·~-~-~~t-~~~-~1di!-.. e·~t.~\-.-'.~~:.·'~r-~~~~·6~~L-t-
L-- ::s~: :·--; .-.- .-,.,,---:" ,< '·~:--_::- '-• 

;:~~-

-~ ~2~~,~En.~~;1 -~:~i~·~;~~:~º~ de~~J.:,{rr~~-~~~:~_: en· c:i0.~6f~~-m;;=:;=~~~~ -6b~~~~· üii·a··:º::~ 
·buena ·r9lac·t'Órl>J.in~a.l -a1 t.r_azar la- ·r;~C~~nci~¡:-:-~~~~~~~:{:.'.-~~--los> 

'~ • '·;-~•:•e 

gi:-_upos · cart>Óniio:'de ::iá 'a'.inid.i(~nL''e--1 ~ sf9~· d.;_~H~~~t.'t:/ 'sfn :.enili·a~_·g~ 
·~:·-.--- :T ::'.:~: ._--·_ 

cu.i'ndO se t.-r·aza- , l ~s-- -r~~cG~~~i~s :s~~~~-.~~~~-·~ -1?-6~-~~1~~~i~:0~'~ -e~ta·d~-_: , __ 
s;:6lido J..;. correi'aC1ón no es. adecua.da.. ) ' .•.. ." ' . 

3) También •con !os espec~ros de resonaf\~ia. ·i.gn~~i~~ "G~i~~r 
se trat6 de establecer .. ~na ·relación: '_~e· d_esj>la_z-~·~~~H"<.ti;~;:~~'\-l_~;~~i·:~~·' · 
da Hammet.l pero'<6st~ ~~ fue_-·J,osibl~. ~9r '10 .. ~~~---:_~.~~~·'..·hid~-~g6n~s 
inaort.a.doa- on -1 oa --~~rbó'noQ-.-'·C 1 ·-~'y--~¿~-~ __ · ~o ~.;.;,":_-,.'.¡,..~-~:lad·~~,·:-: Po~ - ) . .;..' 

presencia ·de .los_ .'diferen~es sust._it.uyent.eS. 

;. ',_ ·_:--.-··,, __ 

4) E~ cuant.'o a .los; rosoult.ados Cl'~~~!:d9-~s _con _la: ,gSzp~ctrom~t.r:1.i.---:---
- -'. ·': .--,, 

de masas. se ~rat.ó de encontrar una relación de' MéLaf~er~y. ·C~~n~o 

se consideró un fragmento que no contiene el sust.lt"uyenle-' la -

correlación rue mala, no obstante al tratar e.l fragmento que 

contiene el suslit.uyente la relación mejoró nolablemente. 



5) Del· -est.UdiO"~ de ,.:la· ;_··rragmeniac161' ~-~· ·Conc.luye· que 1.os 

compuestos d~F- -~-~i 1:r/¿vr.t~--~.\~b·/~~:)~~/;;-~:¡:· :i·;-~g~~~~~5.:' c~~-~~ler~slicos 
r~~-~,~~{~~~~~)'.';'.~~j~~·:::: ~/ .-.¡!~~:act.'o ;de ~le~·trones. 

fragmentos ;~~:1t"~~·i~r~f~i.ag;,¿~(.lcci { pu;d~ ,üsa(~~· pa.~a· poner en 

ev1dé~C1~-,~-l~(:~-;,-;~_~:: a~~ ~ry1 lo~•1~~~-:Y~ri-\on~- en· ·mue~:i:ras· -~·bi'Oi091'Cas~ 
;:-_':.:.·-· 

con -:~lt.~S 

., .. ,_ ·. 
,;>·,·· 

··s):~:,¡~~i.c.t>ti,ne~ ia·astr:uhura·· trCd1íii8ñsíóña1 de. los 
-'•ce· 

der i vadoS·:;:_d&.(; c·o,;;PueSt:o-=·1.- ~¿:~lÍ l-~1-do :·_ e~!~;~-.odz-a· -)!:·:· -~~;--.:~ms:!O_:~~~éf::'n:---\m 
~~u;~~: __ -~~--~~Ó:~ --~-~;~~-~~r~~-~

0

-co~~;~,~-:~~os_e -~~¡- --·¡ ~ ·pr~s~n~1a·.- ~e sus 

carbon110s en·~s1c·1·6_n ci's--y-t.:r_ans·-~r~~~&_cti.v.l_~·en~~-~~C.;,:~~- ff9uras .i'i 

y 12)-~ de_.- acuerde;;:-'a un~-est.-~et10--·real_1zlldo· Por· P.ubt.o', ~ .. ~;t1~·na·. y 
.- -"· . ·-,-. e,__- -- ·-, 

E~cobar ~resu!~ados no publicados). 
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