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ANALISIS DE LAS ESTRUCTURAS DE DIFRACCION DE
RAYOS-X DE BENZOTIAZOLILISO-TIOUREAS DERIVADAS
DE AMINOACIDOS

ALEJANDRO CRUZ!, Maria Esther Bautista-Ramirez® y Efrén V. Garcia-Baez?
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En este trabajo se presenta el andlisis de las estructuras de cuatro benzotiazolilisotiourea metil
esteres 6 Opticamente activos derivados de aminoacidos que se sintetizaron por reaccion del
2-ditiometilcarboimidatobenzotiazol 2 con los carboxilatos de los correspondientes aminoacidos,
seguido de una metilacion con ioduro de metilo en agitacion de DMF como disolvente . Los
compuestos 6 precipitaron, se filtraron y se cristalizaron de etanol, se seleccionaron cristales
adecuados para su difraccidn. las estructuras de los compuestos 6 se analizaron por difraccién de
rayos-X de monocristal. En general, las estructuras de los compuestos 6 presentaron isomeria E, lo
que confirma la estereoquimica de la reaccidn. Las estructuras de los compuestos 6a y 6¢ se
estabilizan por interacciones por puente de hidrégeno del tipo tricentrico entre el amino NH con el
atomo de nitrégeno del anillo del benzotiazol y con el &tomo de oxigeno de grupo carbonilo,
formando dos anillos intramolecularesS(6) y S(5), respectivamente. El andlisis de las estructuras en
estado sdlido, permitié proponer la asistencia del puente de hidrégeno en la estereoquimica de la
reaccion



