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Introducéao

O presente estudo é uma extensao do estudo das N-
metoxi-N-metil-a-fenilsulfinilpropanamidas-para-
substituidas® e trata do estudo conformacional e das
interacdes eletrbnicas de algumas N-metoxi-N-
metilacetamidas-a-heterossubstituidas (1-3) através
das espectrometrias de infravermelho e calculos ab
initio HF/6-31G**,
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Figura 1. Compostos estudados.

Resultados e Discussao

Na andlise das bandas de estiramento da carbonila
(nco) no 1V, deconvoluidas computacionalmente, em
solventes de polaridade crescente (n-CgHyy, CCl,,
CHCIl;, CH.Cl,, CH5CN), para o composto 1 notou-se,
em nC¢Hy,, a existéncia de um dubleto. Em CCl,, na
regido da transicdo fundamental, notou-se um tripleto
cujas intensidades relativas eram de 28,5% para o
componente de maior freqiiéncia, 18,5% para o de
menor freqiéncia e 53% para O componente
intermediario. J4 a analise do espectro na regido do
primeiro harmonico, em CCl,, indicou a existéncia de
um tripleto, com intensidades relativas diferentes da
transicdo fundamental. A analise dos espectros nos
outros solventes indicou que as proporcdes
mantinham-se praticamente constantes. Os calculos
ab initio para 1 indicaram a presenca de trés
conférmeros, dois gauche (g; e g,) com ca. de 3,7D e
populacgéo relativa de 50% (g,) e 11,5% (g,) e um (cis)
de 53D e populagdo relativa 38,5%. A andlise
conjunta dos dados acima revelou uma provavel
existéncia de Ressonancia de Fermi. A andlise do
espectro de IV para 2 indicou, em n-C¢Hy,, a presenca
de um dubleto. J4, em CCl,, observou-se a presenga
de um tripleto. Estes dados concordam com os
dados de IV, no mesmo solvente, para o primeiro
harmdénico o que exclui a possibiidade de

Ressonéncia de Fermi. Os dados de célculo para o
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composto 2 revelaram a presenca de trés
conférmeros: dois gauche (g; e g,) com polaridade ca.
3,7D e populacdes relativas de 89% para gl e 8%
para @ e um cis com polaridade de 5,1D e populagéo
relativa de 3%. A andlise conjunta dos dados
possibilitou atribuir os componentes de maior e
menor freqiéncia do tripleto aos conférmeros g; e g,
respectivamente, e o intermediario ao conférmero cis.
No composto 3 a andlise dos espectros de IV, em
todos o0s solventes, revelou a existéncia de um
dubleto. Em CCl,;, tanto na regido de transicéo

fundamental quanto na do primeiro harmoénico
contatou-se um dubleto com componentes
praticamente de mesma intensidade relativa,

indicando um equilibrio conformacional cis/gauche.
Os dados de calculo para o composto 3 revelaram a
existéncia de quatro conférmeros: dois cis (cis; e
cis;) com polaridade ca. 4,0D, com freqiéncias de
Nco degeneradas, com 64,5% de populacéo relativa e
dois gauche (g; e g, com polaridade ca. 2,8D,
frequéncias também degeneradas, com 35,5% de
populacdo relativa. A andlise conjunta dos dados
possibilitou atribuir ao componente de maior
freqiiéncia aos conférmeros cis e de menor freqiiéncia
aos conférmeros gauche.

Conclusodes |

Para o composto 1 constatou-se ao lado de um
equilibrio conformacional a existéncia de uma provavel
Ressonancia de Fermi na regido de nco. Para o
composto 2 ha um equilibrio conformacional
cis/gauche com predominancia dos conférmeros
gauche em solventes de baixa polaridade e de cis em
solventes de maior polaridade. Para o composto 3 ha
a predominancia do conférmero cis em relacdo ao
gauche. Os quatro conférmeros agrupados dois a
dois (cisi/cis, e @ig,) apresentam frequéncias
degeneradas.
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