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Compostos halogenados sdo importantes intermediarios na industria quimica e farmacéutica.
Neste trabalho investiga-se o comportamento conformacional de trés compostos 3-X-2-metil-
propanoatos de metila (X = CI, Br, I), buscando avaliar os efeitos dos substituintes e da
variagao dos solventes na estabilidade dos isémeros rotacionais. Os compostos foram obtidos
através da reagdo de adi¢cdo antimarkovnikov do acido de halogénio anidro ao metacrilato de
metila. Os parémetros obtidos em experimentos de RMN, em especial a constante de
acoplamento, associados a calculos de energia na fase vapor e liquida e J tedricos séo
variaveis importantes para estimar a proporcao relativa entre os isémeros em solugédo. Foram
observadas variagbes das constantes de acoplamento 3Jun, atribuidas a mudancas na relagao
populacional entre conférmeros derivados principalmente da rotagdo na ligacdo entre o
carbono B-carbonila ligado ao halogénio e o carbono a-carbonila. No infravermelho, a leve
assimetria observada para as bandas de vibragdo da carbonila nos varios solventes sugere que
esteja ocorrendo equilibrio conformacional também entre isbmeros resultantes da rotagédo entre

o carbono a-carbonila e a carbonila.
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