Practica 8: Equilibrio conformacional del meso-2,3-Dibromobutano

1.- Dibujar el diagrama conformacional y completar la siguiente tabla de energias para el
compuesto meso-2,3-dibromobutano. Utilizar los programas SCAN (Busqueda Conformacional)
y SADDLE (Estado de transicién) para el calculo, usando como &ngulo de torsidn
Br-C-C-Br.

meso-2,3-dibromobutano

Angulo Br-C-C-Br

Energia Potencial

Energia de Tension

Energia de Flexion

Energia de Tension-Flexion
Energia de Flexion-Flexion
Energia de Torsion

Energia de Tension-Torsion

Energia de Van der Waals

2.- Dibujar el diagrama rotacional.

Q° 60° 120° 180° 240° 300° 360°

3.- Dibujar la proyeccion de Newman de todas las conformaciones, a lo largo del enlace C,-Cs,
(identificando los atomos en cada una de ellas) que se han minimizado y explicar los resultados
obtenidos.

Y jma G. Torres, F. Ndjera, Y. Vida (2009). Practica 8: Equilibrio Conformacional del
L._l_ OCW U MA meso-2,3-Dibromobutano. OCW-Universidad de Malaga, http://ocw.uma.es @@@@
BY

Bajo licencia Creative Commons Attribution-NonComercial-ShareAlike 3.0 Spain WE  SA


http://ocw.uma.es/

