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Introducéao

A reacao de Cicloadi¢éo [3+2] 1,3-Dipolar de 6xidos
de nitrilas & alcenos é um excelente método de
construcdo de sistemas isoxazolinicos, os quais,
apresentam amplo espectro farmacoldgico. ™

A funcionalizacdo nas posicoes 3 e 5 do anel
isoxazolinicos permite a avaliacdo das propriedades
fisico-quimica na area tecnoldgica. Através das
topologias moleculares dos sistemas isoxazolinicos,
pode-se analisar os pardmetros moleculares para a
sintese de materiais com aplicacdo tecnolégica e de
alto desempenho.®

Resultados e Discussao

A sintese das moléculas alvos 10a-d foi finalizada
utilizando duas rotas de sintese alternativa. Para a
construcéo do sistema isoxazolinico, optou-se pelo
uso da reacdo de cicloadi¢do [3+2] 1,3-dipolar entre
os derivados de o6xidos de nitrila e alcenos
funcionalizados. A sub-unidade fenilacetilénica foi
construida usando a reacdo de Sonogashira. Desta
forma, diferentes intermediarios chaves descritos
nesta comunicacéo foram preparados.

Como ponto de partida, sintetizou-se uma série de
éteres bromoarilas 2a-d, via reacdo de alquilagéo,
utilizando o material de partida, 4-bromofenol (1), com
rendimento de 90-95%.
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2a n-heptila, 2b n-octila
2c n-nonila, 2d n-dedila

4a n-heptila, 4b n-octila
4c n-nonila, 4d n-dedla

Na primeira alternativa de sintese de alcoois fenil-
acetilénicos protegidos 4a-d, optou-se pela reacéo de
Sonogashira com éteres arilicos 2a-d e o rea-gente
mebinol (3), conforme Esquema I.

A desprotecdo dos alcindis 4a-d seguiu o protocolo
KOH-Isopropanol. Os éteres acetilénicos 5a-d foram
obtidos com rendimentos de 80-95%.

OR
R=CHanu
5an-heptila, 5b n-octila
zZ 5c n-nonila, 5d n-decila

292 Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica

H

O esquema I, descreve a sintese da isoxazolina 8,
através da reacdo de cicloadicdo [3+2] 1,3-dipolar. O
reagente 1,3-dipolar foi preparado in situ pela
oxidacdo da oxima 7, a qual foi obtida de 6.

H 1. NH,OH.HC|,
NaOAc, H0,
EtOH, (64%)

2. NCS, Piridina,
4-Viniltolueno,
CHCl, (60%)
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A sintese da isoxazolina 8, permite-nos a
possibilidade de uma segunda alternativa de sintese
dos compostos de interesse. Aplicando a condigédo
de Sonogashira em 8, obteve-se o intermediario
avancado 9 em duas etapas: i. alquinilagdo via
mebinol (3) em 87%; ii. desprote¢cédo-KOH (88%).

Finalmente, as moléculas alvos 10a-d foram
sintetizadas através de um segundo acoplamento de
Sonogashira, usando a combinacdo 8+5 ou 2+9. Os
produtos finais foram obtidos em 45-65% apos
purificacdo: cromatografia e recristalizacao.
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10a n-heptila, 10b n-octila
10c n-nonila, 10d n-decila

Conclusobes |

Foram sintetizados novos materiais LC com
comportamento nemético monotropico.
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