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INTERACOES ESTEREOELETRONICAS E SEUS EFEITOS NA PREFERENCIA
CONFORMACIONAL DE 3-HIDROXI- E 3-METOXI-TETRAIDROPIRANOS

Daniela Coelho Solha (Bolsista PIBIC/CNPq) e Prof. Dr. Claudio Francisco Tormena
(Orientador), Instituto de Quimica - 1Q, UNICAMP

O projeto baseia-se no estudo da estabilidade conformacional do 3-hidroxi-tetraidropirano
através de Ressonancia Magnética Nuclear e no Infravermelho. Apoiados em calculos teéricos,
os quais foram efetuados com a teoria do funcional de densidade(DFT) com o método hibrido
B3LYP e teoria ab initio com o método MP2, empregando as fun¢des de base do tipo aug-cc-
pVTZ disponivel no Gaussian09, para determinacdo das energias e geometrias dos
conférmeros mais estaveis. Também foi realizado o estudo através da analise dos orbitais
naturais de ligacdo (NBO) e QTAIM para verificar interacdes estereoeletrbnicas responsaveis
pela estabilidade conformacional. Analisando os dados obtidos, pode-se observar que as
conformacdes axial e equatorial do 3-hidroxi-tetraidropirano encontram-se em equilibrio, o qual
€ deslocado no sentido do equatorial de acordo com o aumento da polaridade do solvente
utilizado. Esta maior estabilidade ndo pode ser explicada pelo momento de dipolo, pois as duas
conformacdes apresentam valores muito semelhantes. Assim, essa preferéncia pode ser
atribuida a quebra da ligacdo de hidrogénio na conformacao axial em solventes polares, bem

como a melhor solvatagdo da conformacéo equatorial.
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