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RESUMEN

El estudio de la acilacion de aminas es de gran interés por la utilidad de sus productos de
reaccion dentro de la industria quimica y porque constituye una de las transformaciones mas
usadas en sintesis organica, ya que proporciona un medio eficiente y econdmico para la
proteccidn de grupos amino en un proceso sintético. La acilacion de una amina es una reaccion
de sustitucion nucleofilica sobre carbono insaturado, siendo el nucledfilo la propia amina. Se
han llevado a cabo estudios teéricos (Tong et.al, 2012) y trabajos experimentales (Naik et al.,
2004) sobre esta reaccion y coinciden en que la misma transcurre a través de la formacion de
un intermediario tetraédrico.

El objetivo de este proyecto consiste en estudiar la acilacion de diferentes aminas alifaticas y
aromaticas, estableciendo un orden de reactividad de las mismas frente a dicha reaccion,
empleando como herramienta la quimica teérica computacional y comparando los resultados
tedricos con datos experimentales.

El estudio tedrico se lleva a cabo empleando el programa Gaussian’09 - Gauss View 5.0. y los
siguientes métodos de estructura electrénica: DFT/B3LYP base 3-21G* y base 6-31G*; MP2 y
AM1, mediante los cuales se optimizan las geometrias y estructuras de todos los compuestos
organicos que intervienen en la acilacion, a saber: aminas y anhidrido acético (reactivos) y
acido acético y amidas (productos), incluyendo el célculo de las correspondientes energias.
Ademas se disefian y modelan las geometrias y las estructuras de los intermediarios de reaccion
de cada acilacion, incluyendo el calculo de las correspondientes energias.

Como complemento del estudio teérico se lleva a cabo en el laboratorio de CIQA la acilacién
de las siguientes aminas: propilamina, hexilamina, isopropilamina, anilina y difenilamina. Los
reactivos y productos se analizan y cuantifican en un cromatdgrafo gaseoso y los resultados se
expresan en conversién mol%.

El orden de reactividad reportado por el estudio tedrico coincide con los resultados
experimentales. La propilamina presenta la mayor reactividad frente a la acilacion en
comparacion con las demas aminas alifaticas y con respecto a las aminas aromaticas, la anilina
muestra una mayor conversion en comparacion con la difenilamina.
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