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Introducao

As ligacdes de hidrogénio sdo entendidas como
ligacbes mais fracas que uma ligacdo quimica
comum e podem ser encontradas em fase solida,
liquida e gasosa.® As ligacdes de hidrogénio
envolvendo atomos de uma mesma molécula sdo
chamadas de intramoleculares, tendo papel
fundamental na estabilizacdo das mesmas e como
forcas determinantes do isomerismo
conformacional. 2 O presente trabalho teve como
objetivo analisar as conformactes e efeitos que
regem a estabilidade conformacional do endo e exo
2-fltor-biciclo[2.2.1]heptan-7-ol (com hidroxila anti e
syn) (Figura 1), através de calculos tedricos.
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Figura 1. Endo e exo 2-flior-biciclo[2.2.1]heptan-7-
ois.

Resultados e Discussao

Construiram-se superficies de energia potencial em
nivel HF/-6-31g(d,p), para determinacdo dos
conférmeros mais estaveis (minimos de energia),
conforme Figura 2.
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Figura 2.Superficie de energia potencial.

Os minimos da PES foram otimizados em nivel
MP2/aug-cc-pvdz (Tabela 1), utilizando o programa
Gaussian 03 W,? encontrando-se destaque para um
minimo de energia no isdmero “syn-exo”, que nao
se tem para os isdmeros “syn-endo”, “anti-endo” e
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“anti-exo”; isso ocorreu pelo fato de haver ligacédo
de hidrogénio intramolecular OH...F, que contribui
para a estabilizacdo desse conférmero por cerca de
2.9 kcal mol™; em contrapartida, o conférmero “syn-
exo” com angulo diedro H-O-C-C igual a 181.0°,
possui 0 maior valor de energia pelo fato dos pares
de elétrons livres do oxigénio estarem voltados para
o fltor, ocorrendo repulsdo estérica e eletrostatica.
Para os demais compostos, o hidrogénio hidroxilico
tem impedimento geométrico para estabelecer
ligagdo de hidrogénio com F e, portanto, a
estabilidade dos seus confébmeros € regida,
principalmente, por efeitos estéricos e
eletrostaticos.

Tabela 1. Valores de energia otimizados com os
respectivos angulos diedro.

Isbmero 0 Energia (kcal/mol)
anti-endo 53.7° 2.26
anti-endo 178.0° 1.65
anti-endo 288.2° 1.60

anti-exo 283.2° 0.21

anti-exo 182.0° 0.31

anti-exo 55.5° 1.55

Syn-exo 181.0° 2.92

Syn-exo 330.0° 0.00
syn-endo 72.4° 1.40
syn-endo 183.7° 1.32

Conclusoes

Modelos rigidos permitiram avaliar o efeito da
ligagdo de hidrogénio intramolecular OH...F.
Comparando-se as energias relativas do minimo
global “syn-exo” com o0s demais minimos de
energia, conclui-se que essa ligacdo de hidrogénio
contribui para a estabilizagdo conformacional do
compostos modelo por cerca de 0,5 a 1,5 kcal mol™.
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