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El proyecto considera la investigaciéon de nuevos materiales organicos
(moléculas pequerias) con propiedades convenientes para la transferencia
de electrones y con potencial aplicacién en dispositivos electrénicos y
electro-opticos. Se pretende sintetizar compuestos estables al ambiente,
que presenten perfiles de absorbancias elevadas en un intervalo amplio
de longitudes de onda, con posibilidad de emitir luz en la zona visible del
espectro electromagnético, que sean reversiblemente
reducidos/oxidados en zonas de potenciales facilmente accesibles, que
generen iones-radicales estables frente al H20 y al Oz, y que en estado
sélido presenten un empaquetamiento adecuado para la movilidad de la
carga o para que favorezca la emision de luz. Los derivados de 2H-
imidazol-2-tiona (IM, Fig. 1) desempeifian un rol importante en sintesis
organica, se usan como drogas terapéuticas [1], como herbicidas y
fungicidas [3], y presentan capacidad inhibidora de la corrosion de
metales [2]. Este trabajo se ha iniciado recientemente, y se han dado los
primeros pasos hacia la sintesis de los nuevos compuestos (IM 1-3, Fig.

1).
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Figura 1. Reaccién de condensacién de CD con TU (superior). Compuestos
1,2 dicarbonilicos seleccionados 9, 10-fenantrenoquinona (CD1), 4,5-
pirenodiona (CD3) y 1,10-fenantrolina-5,6-diona (CD4) (inferior).

Los experimentos de sintesis se realizaron por condensacion del
compuesto 1,2-dicarbonilico (CD) correspondiente con tiourea (TU) (Fig.
1). La reaccién se llevé a cabo en solucién y en ausencia de solvente,
empleando como catalizadores un Acido mineral fuerte o
heteropolidcidos (HPAs). El intervalo de temperaturas investigado fue
25-150 °C. Ademas, en el mismo intervalo de temperaturas se estudi6 la

degradacion térmica de tiourea. Las reacciones se siguieron por CCF, FT-

IR, y CG-M. Para las reacciones en solucion catalizadas por dcido mineral
fuerte se siguieron los lineamientos de Wright [4]. El ensayo se llevd a
cabo en pequefia escala, se empled una relacién molar R! = TU/CD1 de
3/1 en soluciéon de EtOH/H* (pH=2). Después de 9 h de calentamiento a
reflujo suave, y una vez alcanzada la t.a. se observd la formacién de un
sélido. El sélido separado por filtracion, lavado (EtOH frio), y secado, esta
formado por un tnico compuesto (CCF), atin no identificado (IM-1?). Las
reacciones entre CD1 y TU sin solvente se realizaron en ausencia y en
presencia del HPA (H3PMo0120s0 y HsPMo011VOs0) [5], en las siguientes
condiciones experimentales: temperatura de reaccién (25, 70, 100 y 150
°C), temperatura/tiempo del pretratamiento térmico del HPA (150 y 300
°C, 24h) y relaciones molares R1=TU/CD1 (1,5-10) y R2=HPA/CD1 (0,0-
0,2). En ausencia HPA, la condensacién CD1 con TU no ocurrié en el
intervalo 25-100 °C. Para 150°C se observaron (CCF) productos de
reaccidn, pero se atribuyen a la degradacion térmica la TU. En presencia
de HPAs, ocurri6 reaccion quimica para todas las temperaturas
investigadas. Las reacciones fueron siempre incompletas y resultaron en
una compleja mezcla de productos. Se proyecta ensayar catalisis basica

en solucion y en “solvent free reactions”.
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