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Introducéo

A configuracdo absoluta (CA) de uma molécula
quiral esta relacionada a estrutura tridimensional
exata dos 4atomos ligados ao seu centro
estereogénico, podendo ser representada por
projecbes de Fischer. A CA é especificada pela
convencdo do sistema R,S de Cahn-Ingold-Prelog, de
acordo com a ordem de prioridade estabelecida nos
nameros atbmicos e,ou nimero de massas para
is6topos, do grupo de atomos que compdem o centro
de quiralidade, posicionando o grupo de menor
prioridade (GMP) para tras, afastando-se do leitor, no
momento da leitura.

A determinacdo da CA quando o GMP esta nas
ligacdes fora do plano, tanto na cunha (@proximando
ao observador - leitura invertida) quanto no tracejado
(distanciando do observador - leitura direta) ja esta
bem estabelecida na literatura. Entretanto, a
determinacdo da CA quando o GMP estd nas
ligacBes no plano é feita através de trocas entre os
grupos, até que o QVIP esteja orientado para tras
(geralmente na posicao tracejada).

Descrevemos neste trabalho um novo método para
determinacdo da CA em compostos organicos, bem
como a transposicdo dos elementos de quiralidade
para projecfes de Fischer e de Newman.

Resultados e Discussao

Este estudo metodolégico foi baseado no
reconhecimento de padrdes de leitura da CA, obtidos
pela variacdo da posicdo do GMP com relacdo a
ligacdo do tipo cunha. A linguagem utilizada no
estabelecimento da metodologia foi baseada na
existéncia de duas ligagdes no plano do papel (plano)
e duas outras fora do plano do papel (cunha e
tracejada) para estruturas tridimensionais em linha
com geometria tetraédrica.

Grupo de menor prioridade fora do plano
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4 1 1& 4

A transposi¢cdo dos elementos de quiralidade da
estrutura em linha para as projecbes de Fischer e
Newman obedeceu aos critérios cotidianos
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subliminares de sentido e dire¢do i.e. direita-para
cima; esquerda-para baixo bem como a formas
geomeétricas de letras do alfabeto latino i.e. U e N.

A andlise dos padrées de GMP no plano com
relacdo a cunha estabeleceu que : 1) quando o GPM
estiver do mesmo lado da cunha (adjacente) a leitura
da CA devera ser direta; 2) quando o GPM estiver do
lado oposto da cunha a leitura da CA devera ser
invertida.

Grupo de menor prioridade fora do plano
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Considerando a transposicdo dos elementos de
quiralidade para a projecdo de Fischer (PF), a
estrutura em linha deve ser desenhada na projecéo
cavalete, conformacdo eclipsada, de modo que o
desenho seja semelhante a letra U do alfabeto latino.
Neste sentido, os grupos que estiverem no plano
ocuparao a linha vertical: o grupo a esquerda devera
permanecer para baixo e o da direita para cima;
enquanto que os grupo que estiverem fora do plano
ocuparao a linha horizontal: a cunha a esquerda e o
tracejado a direita.

Os mesmos critérios foram adotados para as
projecbes de Newman (PN), onde a PF correspondeu
a uma PN do tipo eclipsada, enquanto que a adocgao
da estrutura em linha do tipo zig-zag, semelhante a
letra N, levou a uma PN tipo alternada, com os
mesmos critérios estabelecidos para os grupos no
plano e fora dele.

Conclusoes

A metodologia mostrou-se eficiente para
determinacdo da CA em moléculas tridimensionais
bem como quanto a transposicdo de quiralidade para
as projecdes de Fischer e de Newman. Acreditamos
gue a determinacéo rapida e eficiente da CA, ajudara
no desenvolvimento da capacidade de abstracéo dos
estudantes de estereoquimica.
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