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Compostos halogenados são importantes intermediários na indústria química e farmacêutica. 
Neste trabalho investiga-se o comportamento conformacional de três compostos 3-X-2-metil-
propanoatos de metila (X = Cl, Br, I), buscando avaliar os efeitos dos substituintes e da 
variação dos solventes na estabilidade dos isômeros rotacionais. Os compostos foram obtidos 
através da reação de adição antimarkovnikov do ácido de halogênio anidro ao metacrilato de 
metila. Os parâmetros obtidos em experimentos de RMN, em especial a constante de 
acoplamento, associados a cálculos de energia na fase vapor e líquida e J teóricos são 
variáveis importantes para estimar a proporção relativa entre os isômeros em solução. Foram 
observadas variações das constantes de acoplamento 3JHH, atribuídas a mudanças na relação 
populacional entre confôrmeros derivados principalmente da rotação na ligação entre o 
carbono β-carbonila ligado ao halogênio e o carbono α-carbonila. No infravermelho, a leve 
assimetria observada para as bandas de vibração da carbonila nos vários solventes sugere que 
esteja ocorrendo equilíbrio conformacional também entre isômeros resultantes da rotação entre 
o carbono α-carbonila e a carbonila.  
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