Practica 9: Equilibrio conformacional del 1-Cloropropano

1.- Dibujar el diagrama conformacional y completar la siguiente tabla de energias para el
compuesto 1-cloropropano. Utilizar los programas SCAN (Busqueda Conformacional) y
SADDLE (Estado de transicion) para el célculo. (EI compuesto es simétrico y es necesario
utilizar el proceso de renumeracion para determinar todos los Estados de Transicion, en
total se obtienen las seis conformaciones).

1-cloropropano

Angulo C-C-C-Cl

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