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Introduccion.

Los compuestos de estructura general RNHC(X)NRC(O)R (X=S,0), especialmente los
derivados de las quinazolin-4-onas, han demostrado poseer una importante actividad
biolégica y farmacolégica; como por ejemplo, ser antagonistas selectivos de los
receptores de glutamato, o tener actividad analgésica y anti-inflamatoria®™. Se propone
gue esta actividad esta fundamentalmente relacionada a la estructura planar del esqueleto
determinado por los atomos N;-C,(X)N3-C4(O10) €n estos compuestos (ver numeracion en
la Figura), permitiéndoles actuar como analogos activos de los correspondientes
metabolitos presentes en los seres vivos. Por esta razén, el estudio y descubrimiento de
derivados con esta caracteristica estructural, resulta un interesante campo de estudio.

Las hexahidroquinazolin-4(1H)-onas, poseen un anillo fusionado parcialmente insaturado,
y son empleadas como modelos para comprender reacciones de importancia en la
quimica organica®. Se sabe ademés, que presentan distintos equilibrios
(conformacionales y tautoméricos), y que cada uno de estos estan desplazados hacia uno
u otro conférmero/tautémero segun sea la fase en la que se encuentre el compuesto'®.,
En cuanto a la reactividad térmica de éstas, se ha establecido que la parte labil de las
mismas es el enlace C,-N; de los tautémeros ol/tiol; observandose experimentalmente,
que cuando el heteroatomo es oxigeno hay una diferencia significativa en la reactividad,
ya que se requiere de mas energia para romper dicho enlace. El estudio del espectro
vibracional y de las estructuras moleculares, es el punto de partida para comprender los
fendmenos por los cuales se producirian estas diferencias en reactividad; mientras que el
analisis de las interacciones electrénicas también estaria proporcionando una herramienta
importante, desde el punto de vista tedrico.
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Resultados.

Para las moléculas en estudio, se esperan 90 modos normales de vibracion; todos ellos
activos en IR y Raman, ya que pertenecen al grupo de simetria C1. En los espectros
vibracionales (en fase soélida) se observan sefiales que indicarian la presencia minoritaria
de los tautdmeros ol/tiol. La asignacién de las sefiales experimentales se comparé con las
frecuencias (escaladas) obtenidas por célculos (Gaussian 09"), encontrandose una muy
buena correlacion de los modos vibracionales. Al reemplazar el a&tomo de S por O, se
puede observar un desplazamiento a frecuencias mayores de la sefial que involucraria al



enlace C,-N; (1460-1410 cm™). Segun los célculos, la componente estructural de las
especies (conformacion y longitudes de enlace) seria determinante para justificar la
diferencia en las temperaturas de reaccion.

Conclusiones.

Existe una muy buena correlacion de los modos vibracionales (experimentales y
calculados), tanto para las especies azufradas como para las oxigenadas. En la fase
sélida se observa una cantidad menor del tautébmero ol/tiol. La presencia del atomo de
oxigeno, tiene una marcada influencia en la estructura y en el espectro vibracional, lo que
estaria directamente relacionado a su comportamiento térmico en fase gaseosa.
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