QFL 0341- Estrutura e Propriedade de Compostos Organicos — 2016
Lista 05: Analise Conformacional

1. Desenhe na forma de cavalete as seguintes estruturas.

a) propano, na conformacdo alternada; b) propano, na conformacéo eclipsada.

c) butano, anti; d) butano, gauche.

2. Desenhe o diagrama de energia potencial vs angulo torsional da rotacdo da ligacdo C-C do atomo

central do propano. Identifiqgue os maximos e 0os minimos de energia, mostrando as formas eclipsadas,
alternadas e gauche, utilizando proje¢des de Newman. Este diagrama parece mais com o do etano ou do
butano? Compare a energia de ativagdo de rotacdo do propano com a do etano e com a do butano.

3. Utilizando projecdes de Newman, desenhe cada uma das seguintes moléculas na sua conformacao

mais estavel com relacdo a ligacdo indicada.

a) 2-metilbutano, ligagdo C2-C3; b) 2,2-dimetilbutano, ligagdo C2-C3;

c) 2,2-dimetilpentano, ligacdo C3-C4; d) 2,2,4-trimetilpentano, ligacdo C3-C4.

4, Para a seguinte conformagéo cadeira do 1,3-dimetilciclo-hexano diga:
H3C\%CH3

a) A conformacdo cadeira apresentada acima representa o cis-1,3-dimetilciclo-hexano ou o trans-1,3-
dimetilciclo-hexano?

b) Desenhe a conformacdo cadeira alternativa deste isébmero. Qual das duas possiveis conformacdes
cadeira é a mais estavel? Por qué?

c) Desenhe a representacao planar hexagonal do isbmero acima.

5. Identifique o estereoisdmero mais estavel de cada um dos pares abaixo, explicando o porqué da
sua escolha.
H,;C CH;  HsC wCHg H,C CH;  HsC CHg
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6. Qual dos seguintes isdbmeros tem o menor calor de combustdo? Justifique sua resposta.
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7. Determine se o0s pares de estruturas abaixo representam isdmeros constitucionais, diferentes
conformagBes do mesmo produto, ou estereoisdbmeros que ndo podem ser interconvertidos atraves de
rotacdo ao redor de uma ligacao.

CH,4 H

a) H © CHa

b) cis-1,2-dimetilciclopentano e trans-1,3-dimetilciclopentano

CH;

c) CH3CH2M e CHyCHy” \___\ CHs

8. a) A cis-9,10-dimetildecalina (1) deve ter uma energia maior, menor ou similar quando comparada
com a da trans-9,10-dimetildecalina (2)? Justifique. Procure incluir em sua justificativa a

conformacdo mais estavel de 1 e de 2.
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b) Desenhe todos os hidrogénios ligados a anéis na conformacdo mais estavel da estrutura 2.
c) Classifique cada um dos hidrogénios desenhados em b como equatorial ou como axial.
d) Indique um hidrogénio que esteja em cis com a metila indicada com a seta na estrutura 2.

Indique também um hidrogénio que esteja em trans com relacdo a mesma metila.

9. Sabendo que dados de infravermelho indicam a presenca de ligacdes de hidrogénio
intramoleculares, desenhe a projecdo de Newman da conformacdo mais estavel da 1-

hidroxipropanona.

10. a) Desenhe uma conformacéo cadeira para o cis-5-t-butil-2-metil-1,3-dioxano, cuja estrutura esta
mostrada abaixo.
b) Faca a inversdo da conformacéo cadeira indicada em a.

¢) Qual das duas conformacges indicadas acima deve ser a mais estavel? Explique.
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11. Avalie a conformacédo cadeira mais estavel para cada uma das seguintes moléculas, dizendo qual
delas deve ser a mais estavel em cada caso.

a) 1,1-dimetilciclo-hexano b) cis-1,4-dimetilciclo-hexano

c) trans-1,4-dimetilciclo-hexano d) cis-1-metil-4-t-butilciclo-hexano

e) cis-1-fluoro-4-metilciclo-hexano

12. Desenhe a conformacdo cadeira mais estavel para a 4-t-butilciclo-hexanona e para o 4-t-butil-1-

metilidenociclo-hexano.

13. Em algumas situacGes a conformacdo mais estdvel ndo é aquela em que o substituinte esta na
posicdo equatorial. A molécula indicada a seguir é uma destas exce¢des. Proponha um possivel
motivo para isso. Inclua desenhos da estrutura na conformacéo adequada.
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14. Uma das mais importantes reacfes em quimica organica é a de Diels-Alder (Figura 1). Nesta
reacdo, o dieno precisa estar na conformacéo s-cis. Desta forma, dienos fixos nesta conformagao
sdo bastante reativos, enquanto que os fixos na s-trans ndo reagem (Figura 2). Com base nestas
informacdes, expligue o motivo do 2-t-butil-1,3-butadieno ser mais reativo do que o 1,3-

butadieno.
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Figura 1 — Exemplo de uma reacéo de Diels dieno Cj
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Figura 2 — Reatividade dos dienos.




15.

16.

Desenhe a conformagéo mais estavel dos compostos abaixo:
a) Tetrahidropiran-2-ol

b) Tetrahidropiran-3-ol

c) cis-6-metiltetrahidropiran-2-ol

d) trans-6-metiltetrahidropiran-2-ol

e) 2-fluoro-1,3-dioxano

f) cis-2,3-difluoro-1,4-dioxano

g) trans-2,3-difluoro-1,4-dioxano

As piperidinas hidroxiladas (piperidin-2-ol, piperidin-3-ol e piperidin-4-ol) possuem algumas
diferencas em relacéo ao equilibrio conformacional. Em relacéo a isso:

a) Desenhe a Unica conformacdo estavel da piperidin-4-ol.

b) Existem duas conformacfes estaveis para a piperidin-3-ol sendo que a mais estavel solventes
apréticos corresponde a aproximadamente 72% das moléculas. Em &gua este nUmero cai para 7%.
Desenhe ambos conférmeros e justifique o fato acima citado.

c¢) Existem duas conformacdes estaveis para a piperidin-2-ol sendo que a mais estavel solventes
aproticos corresponde a aproximadamente 77% das moléculas. Em &gua este numero sobe para
95%. Desenhe ambos conformeros e justifique o fato acima citado.

d) Explique as diferengas entre o piperidin-3-ol e o piperidin-2-ol em relacdo ao efeito da

solvatacao.



