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Introducao |

A arilagdo catalitica assimétrica de aldeidos com
reagentes organozinco é uma importante ferramenta
na sintese de diariimetandis quirais, que sao
precursores de compostos que apresentam
atividade farmacolégica.” A busca por novos ligantes
para efetuar essa transformacdo de maneira
eficiente é alvo de intensas pesquisas
recentemente. Aqui sdo descritos resultados sobre a
utilizacdo de amino alcoois derivados de

carboidratos para efetuar essa transformacao.

Resultados e Discussao |

Foram testados ligantes contendo um esqueleto
piranosidico, derivados da D-glucosamina, e
furanosidicos, derivados da D-xilose. Apos
otimizacdes das condi¢des reacionais, empregando-
se o0 acido fenilborénico e p-tolualdeido, observou-se
que os melhores resultados foram obtidos com o
ligante furanosidico 2c¢, contendo um sistema

morfolinico.
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Em seguida, esse ligante foi utilizado na arilagdo de
uma variedade de substratos e, em geral, os
produtos foram obtidos em bons rendimentos e bons
ee’s. Os resultados obtidos podem ser
racionalizados analisando-se o0s estados de
transicao (ET) para a transferéncia do grupo arila. O
estado de transicdo favorecido seria o que
apresenta um arranjo anti-trans, onde a interagcédo
pseudo-axial entre o grupo Ar no aldeido e a Et é
minimizada. Para uma confirmacdo da validade do
modelo de ET, calculos teéricos empregando o
modelo semi-empirico PM3 foram conduzidos. Os
resultados dos calculos para os 4 arranjos de estado
de transicdo de menor energia confirmam que o ET
anti-trans € o mais estavel.
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# Ar’ Ar Rend. (%) ee (%)
1 Ph 4-MePh 97 96
2 Ph 2-MePh 96 90
3 Ph 4-OMePh 94 80
4 Ph 2-OMePh 96 78
5 Ph 4-CIPh 96 83
6 Ph 2-CIPh 91 87
7 Ph 4-BrPh 95 88
8 Ph 2-BrPh 91 87
9 Ph c-CgHi3 84 67
10 4-MePh Ph 95 84
11 4-CIPh Ph 94 82
12 4-MePh 4-CIPh 91 83
13 4-CIPh 4-MePh 92 88
14 4-PhPh 4-MePh 92 86

Proposta de ET Calculos PM3 dos ET
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Conclusoes

A aplicagdo de amino alcoois quirais derivados de
acucares na arilagdo catalitica assimétrica de
aldeidos foi descrita. Uma racionalizagdo dos
resultados utilizando-se calculos semi-empiricos
PM3 foi proposta e esta de acordo com os
resultados experimentais observados.
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