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Introducao

O presente trabalho mostra o estudo
conformacional de acetofenonas a-tio-a-fosforil
substituidas que tém sido alvo de nossos estudos.!
As a-metilsulfonil, a-dietoxifosforil-acetofenonas-para-
substituidas (Y=MeO, H, F, CI, Br e NO,) foram
estudadas através da espectroscopia no IV e de
calculos tedricos, objetivando verificar as possiveis
conformagdes estiveis dessa série de compostos.

Alguns desses compostos foram estudados e
apresentaram atividade anti-colinesteréasica.”

Resultados e Discussao

Os dados IV da banda da carbonila dos derivados da
série das a-metilsulfonil-a-dietoxifosforil-
acetofenonas-para-substituidas apoiados pelo célculo
ab initio em nivel HF/6-31G(d,p) da a-metilsulfonil, a-
dietoxifosforilacetofenona (composto de referéncia),
indicaram a existéncia em solugdo de uma Unica
conformacdao estavel para toda a série (Figura 1).
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Figura 1. Conformacdo otimizada em nivel HF/6-
31G(d,p) da a-metiltio,a-dietoxifosforil-acetofenona,
utilizada como composto de referéncia da série.

Essa conformagdo apresenta 0s grupos
(MeSO,) e [P(O)(OEt),] na geometria sin-clinal em
relacéo a carbonila.
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As interagBes Coulombicas e orbitalares que
estabilizam a Unica conformacédo existente sdo as
interacdes eletronicas 0%s02)---C* co) e
0%co)--S%s0n € as ligagdes de hidrogénio
H* crason)---0% oy € H* pocrz)---O%co) (I). Os dados da
estrutura de difracdo de Raio-X da a-metilsulfonil, a-
dietoxifosforil-para-bromoacetofenona  no  estado
sélido estdo de pleno acordo com a Unica
conformacdo estavel presente no estado gasoso, a
qual estabiliza o cristal através de um forte
acoplamento entre os seus momentos dipolares.
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Conclusoes

As a-metilsulfonil-a-dietoxifosforilacetofenonas-para-
substituidas, apresentam uma Unica conformacao
estavel e a mesma &, principalmente, estabilizada
pelas interacbes cruzadas entre interacdes
eletrénicas O%goy...C*co) € 0%co)...S%s0z. ESSa
mesma conformacédo é encontrada no estado sélido.
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