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Introducao |

No presente trabalho é relatado o estudo
conformacional da 2-cloro-1-(1-metilpirrol-2-il)
etanona A (Esquema 1) através da espetroscopia
do infravermelho em solventes de polaridade
crescente, apoiada por calculos tedricos.

a =0 (14)-C(13)-C(15)-Cr(18)
6=0(14)—-C(13) - C(1) - N(5)

Esquema 1. Composto A

Resultados e Discussao |

O composto A é comercial (Ablock
Pharmatech).

Apés a caracterizacdo do composto, foram
efetuadas medidas no infravermelho do estiramento
da carbonila em solventes de polaridade crescente
(n-C6H14, CC/,;, CHC/;, CH,C/5, CH3CN) na
transicdo fundamental (vco) € no 1° harmdnico
(ZVCo) em CC/4.

Por meio do ajuste de curvas, encontrou-se
no composto A um dubleto da banda da carbonila
nos solventes n-Cg¢H;4, CC/,4, CH,C/5, CH3CN, € um
tripleto em CHC/3;, de modo que o aumento da
polaridade do solvente aumenta a intensidade do
componente de maior frequéncia de vco.

Os célculos M052X /aug-cc-pVTZ indicaram a
existéncia de quatro conférmeros para o0 composto
A, nomeados conforme os angulos diedros a-0,
respectivamente: gauche-anti (g-a)(vco 1763 cm™)
com populagéo de 73%, gauche-sin (g-s) (vco 1769
cm’ ') com populacdo de 0%, cis-sin (c-s) (vco 1790
cm™) com populacdo de 27%, e cis-anti (c-a) (vco
1794 cm™) com populacéo de 0%.

Os dados obtidos dos calculos de solvatacéo
PCM (Polarizable Continuum Model) em n-C;Hyg,
CC/t4, CHC/5;, CH,C/,, CH3CN, indicaram que a
populacdo do conférmero (c-s) aumenta com o
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aumento da polaridade do meio em relagdo a
populacdo do conférmero (g-s).

Célculos NBO (Natural Bond Orbital) do
composto A indicaram que os conférmeros gauche
(g-s e g-a) sdo estabilizados pelas interacdes
orbitalares  ccas).ci18)/m cuz=oas) Tc@z=oaaf/o cus)-
ci18), Ocasy-ciigy O c@az=oa4), € Tcaz=ow4)S cis)-ci(18)-

J4 os conférmeros cis (c-s e c-a), sdo
estabilizados pelas interagdes orbitalares ccs).cy sy
6% c)-c13) € O c1y-cay O cas)-cu18).

A menor estabilidade dos conférmeros anti
(g-a e c-a), de populacéo nula, decorre da auséncia
da interagcdo nNpp)/c*cie)-Huo ou 12) Presente nas
conformacdes estaveis sin, bem como da repulséo
coulémbica entre os hidrogénios H(12 ,11)-H(17,16),
ambos  positivamente carregados, que se
encontram a uma distancia de aproximadamente
2,2A (0,2 A< ZrvdW).

As populagdes relativas e frequéncias de vco
obtidas pelos calculos tedricos em gas e em fase
condensada mimetizam as intensidades relativas e
frequéncias dos componentes das bandas de vco
analiticamente resolvidas em n-CgHy4 CC/l4, CHC/3
CH,C/,, CH3CN, permitindo assim para o0 composto
A a atribuicdo do conférmero g-s ao componente de
menor frequéncia de vco, € do conférmero c-s ao de
maior frequéncia de vco. Os resultados estdo de
acordo com o composto de referéncia’.

Todos os célculos tedricos realizados nesse
trabalho foram efetuados no programa Gaussian 09.

Conclusodes

A concordancia entre os resultados obtidos
pelos calculos em fase gasosa e condensada, com
a espectroscopia no infravermelho, nos solventes
n-CgH,4 CC/l, CHC/l3 CH,C/l,, CH3CN, torna
possivel a atribuicdo no composto A do conférmero
(g-s) ao componente de menor frequéncia de vco €
(c-s) ao componente de maior frequéncia de vco.
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