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Introduccién

La acetilacion 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 para la proteccién de grupos amino en un proceso sintético.

La acetilacion de aminas es una reaccion de sustitucion nucleofilica sobre carbono
insaturado, siendo el nucledfilo la propia amina. Esta reaccion puede ser catalizada
por acidos de Lewis. Se han llevado a cabo estudios experimentales de acetilacion de
aminas empleando iones metalicos [1].

El objetivo de este trabajo consiste en efectuar un estudio tedrico comparativo de la
reaccion de acetilacion de anilina y p-metilanilina catalizada por iones Co*, a través
del andlisis de los correspondientes intermediarios de reaccion.

La Figura muestra la reaccion general de acetilacion de anilina (R=H) y p- metilanilina
(R=CHj3) con anhidrido acético, catalizada por iones Co*, cuyos productos de reaccion
son: &cido acético y las amidas N-fenilacetamida y N-p-metilfenilacetamida
respectivamente.
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Resultados y Conclusiones

Para llevar a cabo el estudio tedrico se emplearon los métodos DFT basado en la
teoria de funcionales de densidad y dentro de este se utilizé el B3LYP. Se optd por la
funcién de base 6-31G*. Para el calculo de las correspondientes energias se empleo el
método UFF - Universal Force Field, Gtil para sistemas inorgénicos.

Se obtuvieron energias de activacion de 21.63 kcal/mol y 16.47 kcal/mol para la
reaccion de acetilacion de anilina y de p-metilanilina respectivamente. La mayor
reactividad de la p-metilanilina frente a la acetilacion en comparacion con la anilina se
puede asociar al efecto dador de electrones ejercido por el grupo metilo sobre el anillo
aromatico, debido al efecto inductivo por diferencia de hibridacion (sp® -> sp?), que
favorece la disposicion electrénica por parte del nitrégeno de la amina, aumentando su
nucleofilidad.
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