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Introducao |

O estudo conformacional e das interagdes
eletronicas das N-metoxi-N-metil-o-
feniItiopropanamidas—para—substitu|’das1 mostrou

que as mesmas preferem a conformagao gauche,
tanto no estado gasoso como em solugdo.O
presente trabalho trata do estudo conformacional
de algumas N-metdxi-N-metilacetamidas-a-
heterossubstituidas (1-2) e da N-metoxi-N-metil-
etiltio-isobutiramida (3) através da espectroscopia
no infravermelho e calculos tedricos a nivel
B3LYP/6-311++g(3df,3pd).
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Figura 1. Compostos estudados.

Resultados e Discussao |

A andlise das bandas de estiramento da carbonila
(vco) no IV, deconvoluidas computacionalmente, em
solventes de polaridade crescente (n-CgHi4, CCly,
CHClIj;, CH,CI,, CH3CN), revelou a existéncia de um
dubleto para o composto 1 em todos os solventes.
Em CCl,, tanto na regido de transicao fundamental
quanto na do primeiro harménico, constatou-se um
dubleto cujos componentes apresentam
praticamente a mesma intensidade relativa,
indicando um equilibrio conformacional cis/gauche.
Os dados de calculo para o composto 1 mostraram
a existéncia de quatro conférmeros: dois cis (cis; e
cis;) com polaridade ca. 4,0D e 64% de populagcao
relativa e dois gauche (g; e g,) com polaridade ca.
2,8D e 36% de populacéo relativa. Para o composto
2 observou-se, em CCl;, na regido da transicao
fundamental um dubleto cujas intensidades relativas
eram de 64% para o componente de maior
frequéncia e 36% para o componente de menor
freqUéncia. Ja a analise do espectro na regido do
primeiro harmdnico em CCl,, indicou a existéncia de
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um dubleto com intensidades relativas invertidas em
relacdo as da transicdo fundamental. A analise dos
espectros nos outros solventes mostrou uma
inversao nas proporg¢des relativa das bandas que
mantiveram-se praticamente constantes com o
aumento da polaridade do solvente. Os calculos
tedéricos para 2 indicaram a presenca de dois
conférmeros gauche (g: e g;) com polaridade ca.
2,3D e populagao relativa de 71,8% (g1) e 28,2%
(g2). Esse comportamento andémalo pode ser
justificado pela provavel existéncia de ressonancia
de Fermi. A analise das bandas de (vco) para 3
mostrou, em CCl, , a existéncia de uma Unica
banda, tanto na transicdo fundamental quanto na
regido do primeiro harmdnico. Em solventes polares
observou-se duas bandas de estiramento da
carbonila (v¢o) cujas populagdes nao variaram com
0 aumento da polaridade do solvente, sendo a
banda de menor freqiiéncia a de maior intensidade
(ca. 70%) e a de maior freqiiéncia a de menor
intensidade (ca. 30%). Os calculos tedricos para 3
estdo em concordancia com os dados
experimentais e mostraram a presenga de dois
conférmeros gauche (g; e g,) com polaridade ca. de
2,2D e populagoes relativas de 76,5% (91) e 23,5%

(92)

No composto 1 ha a predominancia do conférmero
cis em relagdo ao gauche. Para o composto 2
constatou-se, ao lado de um equilibrio
conformacional, a existéncia de uma provavel
Ressonancia de Fermi na regidao de vco. Para o
composto 3 ha um equilibrio conformacional
gauche/gauche com predominancia do conférmero
(g2) em todos os solventes. A auséncia do grupo
(CH,) do composto 3 corrobora com a analise da
possivel ressonéncia de Fermi observada no
composto 2.
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