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Introducéao

Os nostoclideos® (1) s&o metabdlitos
secundarios que tém sido investigados como
compostos modelos para o desenvolvimento de
substancias com potencial
uso para o controle quimico
de plantas daninhas?.

Neste trabalho sao
descritos os resultados da
investigacdo estrutural de
uma série de compostos
analogos aos nostoclideos
via técnicas espectroscépicas/espectrométricas,
calculos DFT e difracdo de raios-X.

R = Cl; Nostodideo |
R =H; Nostoclideo Il

Resultados e Discussao

Os compostos 4-8, analogos aos nostoclideos,
foram sintetizados segundo a sequéncia de

transformagﬁes mostradas na Figura 1.
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Composto  Ar

TBDMSO,
TEDIVSO'IT DIPEA,
CH,Cl,, ta.

Rendimento* (%)

3-meifenil 66
3-bromofenill 33
2-cloro-4-dimetilaminofenil 16
3-hidro xiphenil 78

INISYOUN

2-hidr0x\9henil 74
*Rendimentos basead os nasubstancia (2)
Figura 1. Sintese das substancias 4-8. i) DBU,
CH.Cl,, refluxo (compostos 4-6); ii)DBU, CH.Cl,,

refluxo seguido da adicdo de MeCN/HF (1:1)
(compostos 8 e 9).

As estruturas dos compostos sintetizados
foram confirmadas com base nas informacdes da
espectroscopia no IV e de RMN de 'He *C 1D e 2D
bem como os dados da espectrometria de massas.

A estereoquimica Z da dupla ligagao
exociclica foi determinada pelos experimentos
bidimensionais NOESY e confirmada  por
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experimentos de difracho de raios-X como
exemplificado na Figura 2. LigacGes de hidrogénio
C6-H6...0, parecem influenciar o resultado
estereoquimico observado no tocante a ligagdo dupla
exociclica.

®) (6)

Figura 2. Representacdo ORTEP das substancia 5 e
6 com os atomos identificados.

As estruturas cristalinas dos compostos 7 e
8 apresentaram, como caracteristica comum, a
presenca de conférmeros nos quais 0 grupo
substituinte em orto e o atomo de oxigénio do anel
lactdnico apresentaram uma relacdo anti (Figura 2,
composto 5).

Os compostos contendo grupos substi-
tuintes ligados na posicdo meta do anel
benzilidénico, possuem um tipo especifico de
conformacdo que parece ser determinada por
interagbes intermoleculares. Célculos computcionais
DFT suportam as conformacdes encontradas nas
estruturas cristalinas como aquelas de menor
energia.

Conclusoes |

As informacg0@es obtidas da investigacdo estrutural dos
analogos aos nostoclideos podem ser Uteis para o
entendimento da relagdo estrutura-atividade desta
classe de compostos.
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