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INTRODUCCION OBJETIVOS

Estudiar, disenar y desarrollar nuevas
reacciones de cicloadicion de compuestos
organoboro insaturados, mediante Ia
combinacién de herramientas experimentales
y computacionales.

X Nuestro grupo estudia cicloadiciones de compuestos organoboro insaturados.

X Actualmente, investigamos cicloadiciones [4+2] de furanos'™ y cicloadiciones [2+2]

de alenos con alquenos.®

x El grupo borilo modula la reactividad y permite la posterior diversificacion estructural.

ESTUDIO DE CICLOADICIONES [4+2] - REACCIONES DE DIELS-ALDER
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ESTUDIO DE CICLOADICIONES [2+2]

Sistema 3-5: 2,3-butadienoato de metilo con alqueniltrifluoroboratos

[ A - Estudio computacional para determinar la viabilidad de las reacciones ]

h’ \D/ E( B3LYP/6-31G*
-~ ( —_— M06-2X/6-311++G**
p1t d12(E/Z) a13 @ G, < 35 kcal/mol
Productos distales @ AG <0

Sistema 1: Alquenilboronato de pinacol con acrilato de metilo

p12c p13c p13t

Productos proximales
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Sl B3LYP/6-31G*  M06-2X/6-311++G** [l \ BPin o

AG G, AG G, ”/ + W 2 Vinil trifluoroborato Isopropenil Trans-propenil
di27 9,98 29,51 -14,62 53,34 | ET3-d13 trifluoroborato trifluoroborato
d12E -9,85 5374 | -1447 | 52,90 G, = 37,11 kcal/mol [ ET4-d13 ET5-d12t !
di3 -11,89 42,89 -16,21 44,28 * G, =30,46 kcal/mol Ga = 34,13 kcal/mol
pl2c -5,78 45,72 -12,68 4984 \ )
pl12t -6,43 44,04 -12,16 48,14 . ioga N ———
p13c -5,02 58,62 -10,82 59,71 175 H ‘ . .
p13t | -609 | 5543 | -1214 | 5632 S [ B - Estudios experimentales

Energias en kcal/mol, distancias en A ET1-d13

G, = 44,28 kcal/mol [X]
CO,Et
_ _ _ . _ BEK L [ [2+2] /~COEt
Sistema 2: 2,3-butadienoato de metilo con vinilboronato de pinacol . \W o . =
Sistema 4 I 12%HC’C‘I1\18 h d13
. - COEt ... 5o 3 KF3B
broducto  BILYP/6-31G"  MO06-2X/6-311++G : r 1 q Conversion 77%
AG G, AG G, I Rend. aislado 39%
d127 -12,89 47,88 -18,56 46,81
d12E -14,40 46,27 -18,78 4451 BE.K CO,Et CO,Et
d13 12,94 | 4122 17,58 | 41,60 Sistema 5 | Ko -
p12c -7.74 43,75 -14,67 47,83 i K
p12t -8,52 45,03 -14,33 48,05 5eq s
p13c -790 | 51,54 [ -1413 [ 5196 Condiciones evaluadas: 2!
p13t -8,18 48,99 -13,55 50,60 ET2-d13 1-200°C, 1 h, 2- 150°C, 30 h

Rend.: n.d.

G, = 41,60 kcal/mol
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Energias en kcal/mol, distancias en A

Las reacciones de Diels-Alder de trifluoroboratos de furanilo
mostraron una reactividad notable y una marcada selectividad exo,
especialmente cuando se utilizdé tetrabutilamonio como contraién,
dando lugar a productos estables. Ademas, las cicloadiciones
térmicas [2+2] entre alquenos y trifluoroboratos de alquenilos

demostraron ser sintéticamente accesibles y altamente selectivas. (3) Resultados no publicados.




