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Equilibrios tautoméricos sdo de fundamental importancia em estudos de estrutura
molecular, principalmente em quimica organica e bioquimica. E conhecido que tais
equilibrios sdo importantes tanto na determinacdo estrutural como na atividade biologica
de aminodcidos, acucares e acidos nucléicos. [1-3] A quimica dos compostos 1,3-
dicarbonilicos é um tépico de muito interesse dentro da quimica organica, com destaque
particular para seu tautomerismo cetoendlico. [4] Existem estudos na literatura mostrando
a existéncia das formas di-ceto e ceto-endlicas. Equilibrios cetoendlicos tém sido
extensivamente estudados através de técnicas espectroscopicas. Dentre tais técnicas
podemos destacar a Espectroscopia de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN). A RMN
é uma importante ferramenta para estudos de equilibrio cetoendlicos, porque pode
fornecer informacdes da transferéncia de prétons entre as espécies presentes. Além do
mais, a partir da intensidade relativa dos sinais das formas ceto e endlica no espectro de
RMN de 'H é possivel observar qual das formas é predominante em uma dada
temperatura. Podemos destacar também, que os deslocamentos quimicos dos *H na forma
enolica fornece importantes informagcdes com respeito a formacdo de ligagdes de
hidrogénio inter e intramolecula.[5]

Portanto, neste trabalho foi estudado o equilibrio cetoendlico do etil-2-
oxicicloexano-carboxilato e derivados, através da espectroscopia de RMN e célculos
tedricos. Foi mostrado que as existe um forte efeito do solvente no equilibrio cetoendlico
dos compostos estudados. Através dos calculos tedricos conseguimos explicar de maneira
detalhada os fatores que governam a estabilidade das formas cetos e enodlicas dos
diferentes compostos nos solventes. Ressaltamos que tais compostos também
apresentaram um equilibrio conformacional na sua forma ceto. Os resultados mostraram
que os substituintes podem apresentar diferentes orientacGes (axial ou equatorial),
quando estudado em diferentes solventes na temperatura de 25 °C.
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