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Introdução 
O estudo conformacional e das interações 
eletrônicas das N-metóxi-N-metil-α-
feniltiopropanamidas-para-substituídas1 mostrou 
que as mesmas preferem a conformação gauche, 
tanto no estado gasoso como em solução.O 
presente trabalho trata do estudo conformacional  
de algumas N-metóxi-N-metilacetamidas-α-
heterossubstituidas (1-2) e da N-metóxi-N-metil-
etiltio-isobutiramida (3) através da espectroscopia 
no infravermelho e cálculos teóricos a nível  
B3LYP/6-311++g(3df,3pd). 
  
 
 
 
 
 
 
Figura 1. Compostos estudados. 

Resultados e Discussão 
A análise das bandas de estiramento da carbonila 
(νCO) no IV, deconvoluídas computacionalmente, em 
solventes de polaridade crescente (n-C6H14, CCl4, 
CHCl3, CH2Cl2, CH3CN), revelou a existência de um 
dubleto para o composto 1 em todos os solventes. 
Em CCl4, tanto na região de transição fundamental 
quanto na do primeiro harmônico, constatou-se um 
dubleto cujos componentes apresentam 
praticamente a mesma intensidade relativa, 
indicando um equilíbrio conformacional cis/gauche. 
Os dados de cálculo para o composto 1 mostraram 
a existência de quatro confôrmeros: dois cis (cis1 e 
cis2) com polaridade ca. 4,0D e 64% de população 
relativa e dois gauche (g1 e g2) com polaridade ca. 
2,8D e 36% de população relativa. Para o composto 
2 observou-se, em CCl4, na região da transição 
fundamental um dubleto cujas intensidades relativas 
eram de 64% para o componente de maior 
freqüência e 36% para o componente de menor 
freqüência. Já a análise do espectro na região do 
primeiro harmônico em CCl4, indicou a existência de 

um dubleto com intensidades relativas invertidas em 
relação às  da transição fundamental. A análise dos 
espectros nos outros solventes mostrou uma 
inversão nas proporções relativa das bandas que 
mantiveram-se praticamente constantes com o 
aumento da polaridade do solvente. Os cálculos 
teóricos para 2 indicaram a presença de dois 
confôrmeros gauche (g1 e g2) com polaridade ca. 
2,3D e população relativa de 71,8% (g1) e 28,2% 
(g2). Esse comportamento anômalo pode ser 
justificado pela provável existência de ressonância 
de Fermi. A análise das bandas de (νCO) para 3 
mostrou, em CCl4 , a existência de uma única 
banda, tanto na transição fundamental quanto na 
região do primeiro harmônico. Em solventes polares 
observou-se duas bandas de estiramento da 
carbonila (νCO) cujas populações não variaram com 
o aumento da polaridade do solvente, sendo a 
banda de menor freqüência a de maior intensidade 
(ca. 70%) e a de maior freqüência a de menor 
intensidade (ca. 30%). Os cálculos teóricos para 3 
estão em concordância com os dados 
experimentais e mostraram a presença de dois 
confôrmeros gauche (g1 e g2) com polaridade ca. de 
2,2D e populações relativas de 76,5% (g1) e 23,5% 
(g2). 

Conclusões 
No composto 1 há a predominância do confôrmero 
cis em relação ao gauche. Para o composto 2 
constatou-se, ao lado de um equilíbrio 
conformacional, a existência de uma provável 
Ressonância de Fermi na região de νCO. Para o 
composto 3 há um equilíbrio conformacional 
gauche/gauche com predominância do confôrmero  
(g2) em todos os solventes. A ausência do grupo 
(CH2) do composto 3 corrobora com a análise da 
possível ressonância de Fermi observada no 
composto 2.  
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