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Introduccién: Como parte de nuestros estudios estructurales,’® conformacionales y
vibracionales de sulfonatos covalentes, en este trabajo se presenta la sintesis y el estudio
de las propiedades estructurales y vibracionales de CF;CH,OSO,CH,SO,CH;.

Objetivos: Sintetizar y determinar en forma experimental y tedrica la estructura y las
propiedades conformacionales y vibracionales de CF;CH,0S0O,CH,SO,CHjs.

Sintesis:* Se prepard el intermediario CH3SO,CH,=S0,Cl, estable sélo entre -30° C y -
40° C, cuya posterior reaccion con trifluoroetanol permite obtener metansulfonato de
trifluoroetil (metilsulfonilo).

Estudios tedricos estructurales y conformacionales: Usando el programa Gaussian03,° se
realizaron curvas de variacion de la energia potencial a través de la variacion de los
angulos diedros CCOS; COSC; OSCS y SCSC; los resultados de ellas predicen 10
diferentes conformaciones de las cuales 6 son estables (dos de ellas imagen especulares
de otras dos) con diferencias de energia libre (AG) menores a 3 kJ mol™.

Se realizé un andlisis de los espectros FTIR y Raman (Figura 1) y, con los resultados de
los datos tedricos vibracionales, se pudieron identificar tres de las 6 conformaciones
estables que presentan una forma gauche como puede verse en la Figura 2.
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Figura 2

Estudios vibracionales y teéricos:

En la Figura 1 se presentan los espectros de infrarrojo tedricos y experimentales del
CF3;CH,0S0,CH,S0,CHj; La molécula presenta 57 modos de vibracién, todos activos en
IR y Raman. En la Figura 3 se comparan los espectros IR observados y calculados en la
region del estiramiento C-O, donde se puede ver que la banda ancha centrada en 1042
cm™ se debe a la contribucién de los diferentes conférmeros mas estables (Figura 2).
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