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Introducéao

Doengas inflamatérias como a artrite reumatoide,
acometem atualmente mais de 1% da populacéo
mundial. Devido a este tipo de estatisca, existe o
interesse na pesquisa e obtencdo de novos farmacos
com atividade antiinflamatéria, o que motivou o
desenvolvimento de um estudo para a sintese de
novos pro-farmacos a partir de antiinflamatérios néo-
esterGides. Tal estudo foi descrito em trabalho
anterior' e na ocasisio foram obtidos, entre outros, o
acido 2-{[(2-[(2,6-diclorofenil)amino]fenil)acfetillamino}
etano-sulfénico (1) e o acido 2-{[2-(4-isobutil-
fenil)propanoillamino} etano-sulfénico (2), mostrados
na figura 1.

Como parte de nossos estudos de RMN de
substancias com atividades biol6gicas,** foi realizada
uma analise detalhada das substancias inéditas 1 e
2, com o objetivo de alcancar completa atribuicdo de
dados de RMN de 'H e de ™C, esclarecimento das
multiplicidades e medidas de todos os valores de
constantes de acoplamento.

Resultados e Discussao

As amostras das substancias 1 e 2 foram obtidas
sinteticamente, como descrito em trabalho anterior.*
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Figura 1. Estruturas das substancias 1 e 2.

Ambas as substancias, foram submetidas a
experimentos de RMN de 'H, RMN de *C {*H},
gCoSsY, gHMBC e gHSQC em um equipamento
Bruker AVANCE DRX400 (400,21 MHz para 'H e
100,64 MHz para *C) utilizando sonda de 5mm de
deteccdo direta para experimentos de RMN de “C
{*H} ou sonda de 5mm de deteccdo inversa para
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experimentos de RMN de 'H e para os
bidimensionais. As amostras foram preparadas em
concentracBes de 16 a 25 mg.mL™ utilizando DMSO
deuterado como solvente e TMS como referéncia
interna.

Tabela 1. Dados de RMN de 'H e de ®*C das

substancias 1 e 2.*

dC (mult.) dH (int., mult.)
C 1 2 H 1 2
1 1381(C) 1403(C) - -
2 1288(C) 1285(CH) 2 - 7,03(1H,dt)
3 1289(CH) 1271(CH) 3 7,45(1Hd)  7,17(1H,dt)
4 1237(CH) 1386(C) 4 7,07(1H.)
5 1289 (CH) 127,1(CH,) 5 745(1Hd)  7,17(1H,dt)
6 1288(C) 1285(CH) 6 - 7,03(1H,dt)
1’ 1284(C) 442(CH) 1 - 2,39(2H,d)
2 1433(C) 295(CH) 2 - 1,79(1H,thep)
3 1154 (CH) 3 624(1Hdd) -
Ja 221(CH;) 3a -- 0,85(3H,d)
3b 221(CH;) 3b - 0,85(3H,d)
4 1255 (CH) 4 6,93(1H,ddd) --
5 119,7 (CH) 5 6,74(1H,ddd) --
6 1299 (CH) 6 7,06(1H,dd)  ---
17 537(CH,) 492(CH,) 17 255(2H,) 2,69(1H.1)
2" 380(CH,) 363(CH,) 2’ 282@Ht)  2,98(1H,1)
3" 1753(C) 1764(C) - -
4" 445(CH,) 459 (CH) 4° 337(2H,s)  3,49(1H,q)
5 191 (CHy) 5" - 1,29(3H,d)

NH 10,21(sl)

*400 MHz; DMSO-d6; TMS.

Conclusdes

O estudo de 1 e 2 aqui apresentado permitiu
atribuic&o inequivoca dos sinais de 'H e de ®C, além
de esclarecer as multiplicidades e possibilitar a
obtencdo de todos os valores de constantes de
acoplamento (). Com isso, importantes dados, ainda
inéditos, serdo disponibilizados na literatura.
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