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Introdução 

O estudo de análise conformacional de compostos 
carbonílicos vem crescendo nos últimos anos. Isto 
porque este traz consigo diversas informações que 
são de grande valia principalmente no tocante a 
descoberta de compostos bio-ativos

[1]
. Em nosso 

grupo, a análise conformacional via cálculos teóricos 
visa a aplicação contra a Leishmaniose. No Brasil, 
nos últimos anos, há uma crescente letalidade da 
Leishmaniose visceral passando de 3,6% no ano de 
1994 para 6,7% em 2003, o que representa um 
incremento de 85%

[2]
. Na tentativa de se sintetizar 

compostos com atividade anti-Leishmaniose propôs-
se a junção de grupos presentes em compostos 
diversos que apresentem atividade anti-
Leishmaniose em separado. Logo inferiu-se os 
compostos 2-azetidinonas 3-aciladas (I) e as 1,1-
dióxidotiazetidina 4-aciladas (II) (Figura 1). 
Primeiramente foi realizado o estudo de cálculo 
teórico cuja síntese encontra-se em processo. 
 
 
 

 

 

 

 

  
 
Figura 1. Compostos propostos para o estudo de cálculos 

teóricos. 

Resultados e Discussão 

Foram obtidas as conformações mais estáveis para 
os compostos na base HF 6-31G (d,p) em fase 
gasosa e foi observado para o composto 1-fenil-3-
(2-metoxiacetil) 2-azetidinona (Ia) revelou uma 
predisposição para o anel β- lactâmico se posicionar 
gauche à carbonila exocíclica tendo em vista serem 
obtidas três estruturas variando apenas a orientação 
do grupo metoxila à carbonila exocíclica (Figura 2). 
As estruturas foram denominadas como g1, g2 e g3 
e a energia, em Kcal/mol, e a população, em 
porcentagem, é de 0,00 e 87,8%; 1,549 e 6,4%; 
1,612 e 5,8% respectivamente; 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

Figura 2. Estruturas otimizadas dos confôrmeros g1, g2 e g3 
para o composto 1-fenil-3-(2-metoxiacetil)-2-azetidinona. 
 

Já para o composto 3-(2-metoxiacetil)-2-fenil-1,1-
dióxidotiazetidina revelou uma predisposição para o 
anel tiazolidínico se posicionar anti à carbonila 
exocíclica tendo em vista as duas estruturas 
estáveis as quais variam apenas a orientação do 
grupo metoxila à carbonila exocíclica (Figura 3). As 
estruturas foram denominadas como a1 e a2 e a 
energia, em Kcal/mol e a população, em 
porcentagem, é de 0,00 e 99,5%; 3,153 e 0,5% 
respectivamente. 
 

 

 

 
 
Figura 3. Estrutura dos confôrmeros a1 e a2 para o compostos3-
(2-metoxiacetil)-2-fenil-1,1-dióxido-tiazetidina. 

Conclusões 

Conclui-se através de estudo de cálculos teóricos 

que há uma predisposição à conformação gauche 

para os compostos da série Ia e à conformação anti 
para os compostos da série IIa com relação ao 

heterocíclo e a carbonila heterocíclica. As pesquisas 

de atividade anti-Leishmaniose estão em fase de 

estudos para estes compostos. 
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