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ESTUDO TEORICO DO MECANISMO DA REAGAO DE REDUGAO DE ACIDOS
CARBOXILICOS UTILIZANDO O BOROHIDRETO DE SODIO E UM ELETROFILO

José Carlos Barreto de Lima (Bolsista PIBIC/CNPq) e Prof. Dr. Nelson Henrique Morgon
(Orientador), Instituto de Quimica - IQ, UNICAMP

O borohidreto de sédio reduz o acido carboxilico na presenga de um eletréfilo. O objetivo deste
trabalho é propor um mecanismo do processo em fase gasosa da reagdo de reducdo do acido
carboxilico por borohidreto de sédio na presenga de um eletréfilo (H,SO,4). Os dados de entrada
obtidos do Molden foram utilizados para o célculo tedrico dos valores de energia livre, da
frequéncia vibracional, do comprimento da ligagdo e das densidades de carga das espécies
utilizando o programa Gaussian/98. O método de calculo utilizado foi o modelo G3. Os resultados
mostraram que os valores de densidade de carga foram coerentes com os ataques da primeira
reagao entre o borohidreto e o acido carboxilico em acordo com o mecanismo suglgerido. O produto
intermediario para este ataque apresentou uma estabilizacdo de 22,78 kcal.mol” em relagdo aos
reagentes iniciais. Outro fato observado foi a diminuicdo, no produto formado, do comprimento de
ligagdo entre o oxigénio ligado ao boro e ao carbono carbonilico, e também o aumento no
comprimento de ligagdo entre o carbono carbonilico e seu oxigénio, o que mostra que a estrutura
formada possui ligagdes intermediarias entre ligagdes duplas e simples, resultando em uma
estrutura de ressonancia. Dessa forma, este estudo preliminar mostrou que o mecanismo proposto

da primeira etapa esta em acordo com os calculos teéricos. Estudo complementar em andamento.
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