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Os trabalhos pioneiros de Karplus, mostrando a dependéncia angular da constante de
acoplamento *Jyy em um fragmento X-C-C-Y, foram utilizados para a determinacdo da
estereoquimica relativa em compostos organicos de origem sintética e naturais.
Posteriormente, a equacao original de Karplus, foi modificada para levar em conta uma série
de outros efeitos tais como, outros tipos de nucleos presentes no fragmento X-C-C-Y, efeito
de eletronegatividade e efeitos dos 4ngulos de ligagdo. '

Hansen discutiu em 1981 uma série de tendéncias que podem influenciar o acoplamento
5Jen. Recentemente Peralta e Contreras publicaram uma revisdo discutindo os efeitos
conformacionais e a dependéncia angular do acoplamento 7Jen em uma série de diferentes
compostos organicos.” Mais recentemente, dos Santos e colaboradores, discutiram que
interagdes hiperconjugativas entre orbitais ligantes e antiligantes sdo relevantes para o
acoplamento *J¢y; em derivados da norcanfora.” Observou-se que um grupo carbonila presente
no fragmento H-C(O)-C-C afeta de forma definitiva os acoplamentos 3 Jem nestes compostos
estudados, que passam a ndo mais seguir a relagao de Karplus.®

Portanto, neste trabalho foi avaliada uma série de diferentes compostos derivados do
norbornano para observar a influéncia das interagdes hiperconjugativas na constante de
acoplamento Jcy. Para atingir tal objetivo, as constantes de acoplamento foram obtidas
teoricamente e experimentalmente. As interagdes hiperconjugativas foram calculadas através
dos célculos de NBO (Natural Bond Orbital). Os resultados demonstraram um efeito
determinante nas interagdes hiperconjugativas. Observou-se que as interagdes
hiperconjugativas que retiram carga do caminho do acoplamento *J¢ levam a sua diminuigéo
do mesmo, independente do angulo diédrico entre os nucleos que se acoplam. Concluimos
que os acoplamentos estudados ndo seguem a relagdo de Karplus e sdo influenciados apenas
pelas interagdes hiperconjgativas envolvendo os orbitais ligantes e antiligantes.
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