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Introducao |

Derivados do heterociclo 1,2,4-oxadiazol tem
atraido um grande interesse na quimica medicinal,
destacando-se principalmente como inibidores em
diversos sistemas biolégicos™®. A utilizacdo deste
heterociclo vem se destacando também na sintese
de novos materiais funcionais, pois, permite a
modificacdo na geometria e polarizagdo molecular,
apresenta uma distribuicdo néo-simétrica dos
heterodtomos, resultando na formacdo de
momentos de dipolo longitudinais e aumentando as
interaces laterais.

Neste contexto, o presente trabalho descreve a
sintese de novas moléculas derivadas do
heterociclo 1,2,4-oxadiazol que possam apresentar
comportamento liquido cristalino, bem como o
estudo referente & relagdo entre as estruturas
moleculares e as propriedades mesomorficas,
térmicas e opticas.

Resultados e Discussao |

Para sintetizar os compostos 1 e 2 derivados do
heterociclo 1,2,4-oxadiazol, seguiu-se a
metodologia de Tiemann, reagindo-se as nitrilas 4-

(dodeciloxi)benzonitrila e 3,4-
bis(dodeciloxi)benzonitrila com NH,OH.HCI,
MeOH/H,0°, obtendo-se entdo as respectivas

amidoximas. Estas foram reagidas com o cloreto do
acido 5-nitroisoftalico recém preparado, refluxando
em piridina e resultando nos compostos finais 1 e 2
(figura 1).
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Figura 1. Compostos sintetizados contendo o heterociclo
1,2,4 oxadiazol.

Para obtencdo dos compostos 3 e 4 (figura 1)
reagiu-se os compostos 1 e 2 com SnCl,, e uma
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mistura dos solventes EtOH/AcEt, mantendo o
sistema sob refluxo durante 4 h.

Os compostos 1-4, como também seus
intermediarios, foram completamente caracterizados
por espectroscopia de IV e RMN de 'H e **C.

Suas propriedades térmicas foram investigadas
por microscopia 6ptica de luz polarizada (MOLP),
calorimetria diferencial de varredura (DSC) e analise
termo-gravimétrica (TGA). Os produtos
apresentaram elevada estabilidade térmica (Tgec. >
300°C). Além disso, durante o resfriamento, de 132
°C até a temperatura ambiente, o composto 4
apresentou mesofase Coly, observada por MOLP e
confirmada por difracdo de raio-X (XRD).

As propriedades Opticas por sua vez foram
investigadas através das andlises de absorcdo no
UV-vis e luminescéncia em solu¢éo de CHCI; e em
filme. Os compostos finais absorveram na regido
ente 265-365 nm, no entanto somente o0s
compostos 3, 4 (com R; = NH;) apresentaram
luminescéncia azul em solugédo (394 nm). Ja em
filme o composto 3 apresentou luminescéncia verde
(538 nm) e 0 4 luminescéncia azul (428 nm).

Conclusodes

Foram sintetizados 4 compostos finais inéditos
derivados do heterociclo 1,2,4-oxadiazol, com bons
rendimentos. Destes apenas 0 composto 4 possui
comportamento liquido cristalino, apresentando a
mesofase Coly. Além disso, todos os compostos
tiveram boa estabilidade térmica (Tge.. > 300°C). As
aminas 3 e 4 apresentaram (em solu¢do) intensa
luminescéncia na regido do azul. Estes compostos
sdo ainda importantes precursores para a formagéao
de cristais liquidos colunares via formacao de
ligagBes de hidrogénio com &cidos carboxilicos com
simetria C3, a ordem colunar é descrita como
helicoidal’.
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