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Introducao

Nosso grupo de pesquisa vem desenvolvendo
novos compostos com grande apelo biolégico na
guimica medicinal, alicercado ao bindémio indissolivel
da quimica verde e ao uso de reagentes de baixo
custo.! Dentre esses compostos, destacam-se 0s
oxadiazéis e tetrazois, moléculas que possuem ampla
gama de utilizagcdo com fins biolégicos, apresentando
também ac¢&o antimicrobiana.

Resultados preliminares de revalidagcdo de 33
derivados do 4cido salicilico (AS) por docagem
sugerem que o tetrazol 1a resulte em interacdes mais
efetivas com a proteina SABP2 do que o ligantes
naturais AS deprotonado (salicilato), AS e o salicilato
de metila (Figura).
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Figura — Revalidacdo do tetrazol 1a e o ligante
natural salicilato ligados ao sitio ativo da SABP2.

Salicilato de metila

Neste trabalho é apresentada a sintese de uma
biblioteca de tetrazdis e oxadiazdis. Acredita-se que
esses compostos possam promover a ativacdo das
respostas de defesa basal vegetal contra a invaséo
fitopatdbgenos e consequentemente elevar a qualidade
da uva para vinificagdo devido ao aumento na
biossintese de fitoalexinas polifendlicas.

Resultados e Discussao

Reacdo entre os aldeidos aroméaticos com
hidrocloreto de hidroxilamina na presenca de Na,SO,
em meio aquoso, por 1h a 100 °C, levou a formagéo
das oximas em 70—78% de rendimento.
Subsequente tratamento das oximas com cloreto de
tionila e Na;SO; por 12 h a temperatura ambiente
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gerou a respectiva nitrila 3a-c em 37—45%. Em
seguida, reacdo de cicloadicdo (3+2) da nitrila 4
com NaN; forneceu o 1-H-tretrazois la-e (42—55%)
alvo apdés aquecimento reacional a 90 °C em DMF
por 12h. O tetrazol 1d foi transformado em cloro-
1,3,4-oxadiazol 4d pela reacdo com cloreto de 2-
cloroacetila. Posteriormente, este e o0s demais
tetrazéis 1 servirdo como substratos para sintese de
uma série de oxadiazéis inéditos 5 e/ou de grande
apelo biolégico. E ainda, uma biblioteca de aril-1,3,4-
oxadiazois 6 serdo sintetizados pelo tratamento de
tetrazois la-e com cloretos de aroila (Esquema).
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Esquema - Rota sintética para preparagéo de 1,3,4-
oxadiazois a partir de tetrazois.

Conclusées

Foram prepados uma série de tetrazois e 1,3,4-
oxadiazbis atraves de reacbes simples, usando
reagentes de baixo custo e comercialmente
disponiveis. Testes preliminares in vivo com o0s
compostos sintetizados estédo sendo realizados e os
resultados serdo reportados em breve.
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