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Introduccion

Caracteristicas

Activacion C-H

Desarrollar una metodologia sintética para la alquenilacion regioselectiva en la
posicion 5 del 4-acetamidobenzotiadiazol (BTD) a través de la activacién del
enlace C — H catalizada por rodio-III (ec. 1).
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Tabla de Optimizacion de la reaccion (ec. 2).
Entrada Acrilato de  Catalizador Ligante Oxidante Disolvente Temperatura Tiempo Atm Conversion
Metilo (%)
1 5 equiv [Cp*RhCl,], AgSbF AgOAc 1,2-DCE 80 °C 3h N, 85%
2 5 equiv [Cp*RhCl,], AgSbF, Cu(OAc), 1,2-DCE 80 °C 3h N, <2%
3 S equiv [Cp*RhCl,], AgSbF, Ag,CO; 1,2-DCE 80 °C 3h N, 25%
4 5 equiv [Cp*RhCl, ], AgSbF, Ag,O 1,2-DCE 80 °C 3h N, 16%
S S equiv [Cp*RhCl,], AgSbF, K,S,0; 1,2-DCE 80 °C 3h N, <2%
6 5 equiv [Cp*RhCl, ], AgSbF, AgOAc Dioxano 80 °C 3h N, 4%
7 5 equiv [Cp*RhC(Cl, ], AgSbF, AgOAc DMF 80 °C 3h N, 4%
8 5 equiv [Cp*RhCl, ], AgSbF, AgOAc THF 80 °C 3h N, 64%
9 5 equiv Pd(OAc), AgSbF AgOAc 1,2-DCE 80 °C 3h N, 10%

EPC-MJFR-ACTZ-21062024.1.fid

82
2.38

.

3.79-
1.00-1

3.07-T

2.81—1

—- 30000

—-28000

26000

24000

22000

20000

18000

—-16000

—- 14000

12000

10000

- 8000

6000

—4000

—2000

T T ' T ' T ' T ' T ' T ' T ' T T ' T ' T T ' T ' T ' T ' T ' T '
8.0 7.5 7.0 6.5 6.0 5.5 5.0 4.5 4.0 3.5 3.0 2.5 2.0 1.5 1.0 0.5 0.0 -0.5

f1 (ppm)

Espectro '"H RMN del compuesto 2 (500 MHz, CDCI,)

1, 95%

Conclusiones parciales

« Hasta el momento, se ha realizado un estudio de

condiciones de reaccion para llevar a cabo Ia
alquenilacion regioselectiva del 4-
acetamidobenzotiadiazol en la posicion 5. Con estos
resultados, se ha logrado incorporar el acrilato de metilo
(BTD 2) con un 82% de rendimiento.

 Actualmente nos encontramos desarrollando el estudio
de alcances y limitaciones de esta nueva metodologia.
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