-d'f @“ A ) XVl congresso interno .. iniciac&o cientifica @'&
: a . Gindsio Multidisciplinar da Unicamp ficnpg ¥
24 a 25 d& setembro de EG'DB S [T

E0523

ESTUDO CONFORMACIONAL EM TRANS-CICLOEXANOS 1,2-DIHALOSSUBSTITUIDOS,
ATRAVES DE RMN E CALULOS TEORICOS

Raphael Bellis de Sousa, Thiago Pinheiro da Silva, Prof. Dr. Alvaro Cunha Neto (Co-orientador) e
Prof. Dr. Claudio Francisco Tormena (Orientador), Instituto de Quimica - 1Q, UNICAMP

A configuracdo em derivados do cicloexano, o qual dois substituintes podem ocupar as posi¢cdes
axial ou equatorial, € um dos mais importantes tépicos de estudos de estereoquimica relativa de
compostos ciclicos, especialmente no caso de cicloexanos trans-1,2 dissubstituidos. Nosso grupo
de pesquisa tem reportado uma série de estudos a respeito do equilibrio conformacional em
cicloexanos trans-1,2-dissubstituidos utilizando dados de espectros de RMN a baixa temperatura e
célculos tedricos. Neste trabalho, foi realizada a andlise conformacional dos derivados trans-
dihalogenados do cicloexano através de RMN, calculos teéricos de constante de acoplamento e
analise NBO. Este método consiste na determina¢é@o da constante de acoplamento entre H1 e H2
(Jin2) em diferentes solventes, sem o recurso de derivados rigidos. As andlises de NBO foram
aplicadas com o intuito de se obter as energias envolvidas nas interacbes dos orbitais (interacfes
hiperconjugativas) e avaliar quais interacdes sao responsaveis pela estabilidade conformacional.
Através das analises destas interagfes € possivel explicar os resultados experimentais dos

compostos estudados.
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