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Compostos carbonilicos a-heterossubstituidos sdo de grande importancia em sinteses organicas,
bem como em sistemas bioldgicos. O fragmento C(O)-CX (X=heteroatomo) apresenta
propriedades aparentemente andmalas devido a interagdes dipolo-dipolo, estéricas e de orbitais
entre o heteroatomo e o grupo carbonila. Este trabalho apresenta estudos sobre o equilibrio
conformamonal em o-halo-1-tetralonas (halo=cloro e bromo) utilizando a constante de acoplamento
*Jun em diferentes solventes, calculos tedricos e a teoria de solvatacdo. Foi realizado uma
otimizagdo das geometrias e das energias dos conférmeros axial e equatorial utilizando o método
HF/6-311+g(d,p) com o programa GAUSSIAN98. Essas geometrias foram introduzidas no
programa MODELS, o qual forneceu os parametros necessarios para obtencdo das energias de
solvatagao. Obteve -se 0s espectros de RMN de 'H em diferentes solventes, verificando-se que o
acoplamento *Jun apresenta uma variagdo significativa com o solvente, a qual foi atrlbwda a
mudanga na populagdo dos conférmeros com o solvente. Os valores do acoplamento *Jun
juntamente com os parametros da teoria de solvatagéo foram introduzidos no programa BESTFIT,
obtendo-se os valores de diferenga de energia na fase vapor e os melhores valores de S para os

rotdmeros individuais e as populagdes dos conférmeros em diferentes solventes.
Analise conformacional - RMN - Halotetralonas



