Sociedade Brasileira de Quimica (SBQ)

Obtencéo de 2-oxazolina por decomposicéo térmica de

éster

Nathélia S. de Aradjo ! (IC), Lucienir P. Duarte 2 (PQ), Fernando Carazza 2 (PQ), Adriana A. Okuma v

(PQ) akemi@deii.cefetmg.br

! Departamento de Quimica / CEFET-MG / Campus I, Av. Amazonas, 5253 — BH/MG — CEP 30.241-169
2 Departamento de Quimica / UFMG / Campus da Pampulha, Av. Antonio Carlos, 6627 — BH/MG — CEP 30.270-901

Palavras Chave: alcatrdo vegetal, 2-oxazolina, éster, Sintese Organica, Quimica Verde.

Introducao |

A obtencdo de intermediarios quimicos a partir do
alcatrdo de Eucalyptus, um co-produto da
carbonizacdo da madeira, tem despertado interesse
devido a utilizacdo de uma fonte renovavel de
biomassa como insumo quimico. O &cido 3,4,5-
trimetoxibenzéico é um dos principais compostos
obtidos a partir do alcatrdo vegetal, ap0s este ser
submetido a etapas de destilacdo fracionada, O-
metilacdo e oxidacdo benzilica. O acido 3,4,5-
trimetoxibenzéico apresenta um grande potencial
como intermediario quimico, uma vez que anéis
aromaticos trimetoxilados fazem parte de muitas
substancias naturais com atividade biolégica
comprovada e varios produtos de transformacéo
tém sido preparados e comercializados como
farmacos." Com o intuito de desenvolver
metodologias que promovam o uso do alcatrao
vegetal como insumo quimico, este trabalho relata
uma rota alternativa para a obtencdo 2-oxazolinas,
importantes intermediarios em sintese organica, a
partir da decomposicao térmica de ésteres.

Resultados e Discussao |

Dentre as varias metodologias relatadas na
literatura® para a sintese de 2-oxazolinas destaca-se
o0 método direto, que utiliza acidos carboxilicos e
beta-amino-alcodis como materiais de partida,
sendo de grande interesse devido ao baixo custo.
Outro procedimento muito utilizado consiste na
conversdo de acidos carboxilicos em cloretos de

acila, seguida da reacdo com o aminoalcool
desejado. A hidroxiamida resultante pode ser
submetida a diferentes condicBes de
ciclodesidratacdo para formar a 2-oxazolina
correspondente. Entretanto, os dois métodos
descritos apresentam como desvantagem as
condicdes experimentais da etapa de

ciclodesidratacdo, que requer altas temperaturas e
geralmente é promovida por agentes azeotropicos
ou outros agentes desidratantes. Para eliminar este
problema, realizamos a decomposicao térmica de
ésteres e verificamos que esta seria uma alternativa
mais branda para a obtencdo de 2-oxazolinas,
considerando que a ciclizagdo ocorreria com a
eliminagdo de acido carboxilico, um bom grupo
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abandonador. A metodologia utilizada neste trabalho
envolve a conversdo do  &cido  3,4,5-
trimetoxibenzéico 1 no cloreto de 3,4,5-
trimetoxibenzoila, seguida da reacédo deste cloreto
com o 2-amino-2-metil-propan-1-ol para a obtencéo
do 3,4,5-trimetoxibenzoato de 2-metil-2-[(3,4,5-
trimetoxibenzoil)amino]propila 2. Os  estudos
mostraram que a decomposicao térmica do éster 2
realizada a 180 °C, durante 10 min, produz a 4,4-
dimetil-2-(3,4,5-trimetoxifenil)-2-oxazolina 3 como
produto principal (Fig. 1). As reacdes foram
monitoradas por CCD. Os intermediarios e produtos
de reacdo foram caracterizados por CGAR. A etapa
de decomposicdo apresentou 93% de converséo
(CGAR) do éster em 2-oxazolina. Comparando-se
esta metodologia  com outras utilizadas
anteriormente por nés (Tab. 1) pode-se verificar que
a decomposicao do éster apresentou menor tempo
de reacdo e maior rendimento.
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Figura 1. Decomposicdo do éster em 2-oxazolina.

Tabela 1. Etapa de ciclizagdo - condicBes
experimentais e rendimentos
Condi¢des experimentais Rend.
Auséncia de solvente, refluxo 6 h* 16%
Xileno, Dean-Stark, refluxo 6 h* ] 68%
t-BuONa/t-BUOH, refluxo 30 min* 78%
Auséncia de solvente, 180 °C, 10 min 92%

Conclusoes |

A decomposicao térmica do éster 2 foi eficiente para
a obtencdo da 2-oxazolina 3, apresentando
vantagens em relagcao as métodos tradicionais.
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