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Introducao |

Benzocaina (BZC) é um anestésico local com
tempo de acdo curto e apresenta toxidade sistémica
(figura 1). Portanto, o desenvolvimento de novos
sistemas de distribuicdo eficazes destina-se a
modular a taxa de liberacdo da BZC, estendendo o
efeito anestésico’. Neste sentido, a administracéo
regional de anestésicos locais pode ser melhorada
desenvolvendo-se sistemas de liberacdo controlada
de farmacos visando prolongar a duracdo da acdo
anestésica, e também o indice terapéutico dos
mesmos>>. O objetivo deste trabalho foi estudar a
interacdes intermoleculares entre a benzocaina (1)
e 0s acido p-sulfénico calix[4]areno (2) e acido p-
sulfonico calix[6]areno (3) empregando RMN de 'H
e célculos tedricos para caracterizar os complexos
supramoleculares.

Resultados e Discussao |

A formacéo dos complexos entre a benzocaina (1)

e o0s hospedeiros 2 e 3 (Figura 1), foi realizada
empregando-se primeiramente a variacdo de
deslocamento quimico (A8) e as propostas das
topologias foram auxiliadas por experimentos de
NOESY e célculos tedricos.
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Figura 1. Benzocaina (1), &cidos p-sulfénicos
calix[4]areno (2) e calix[6]areno (3).

Os hidrogénios da benzocaina que sofreram as
maiores variacdes de deslocamento quimico na
presenca dos hospedeiros foram: H-3 e H-4’ -0,52;
0,20 (1/2) e -0,51; 0,25 (1/3) respectivamente
(Tabela 1).

As estequiometrias foram determinadas pelo
método de Job* e sdo de 1:1 para os dois
complexos. Através de experimentos de NOESY

34% Reuni&o Anual da Sociedade Brasileira de Quimica

pudemos observar acoplamento dipolar (nOe) entre
0s hidrogénios H-2 e H-3 de (1) e H-3 de (2) e (3).

Tabela 1. Deslocamento quimico de RMN de 'H de
1 puro e dos complexos 1/2 e 1/3, e as diferencas
de deslocamento quimico (A8 = jyre — Scomplexada)

1 1/2 1/2 1/3 1/3
Hid. o o Ad o AS
H-4 125 1,05 0,20 1,00 0,25
H-3* 4,23 411 0,12 4,07 0,15
H-2 7,75 7,85 -0,10 7,83 -0,08
H-3 6,72 7,24 -0,52 7,23 -0,51

Figura 2. Topologias proposta para os complexos
1/2 e 1/3 respectivamente, utilizando dados de nOe
e calculo tedrico.

Conclusodes

Na tentativa de racionalizar estes dados pode-se

concluir que foram obtidos complexos do tipo
héspede-hospedeiro 1/2 e 1/3 em solugédo e que o
hospedeiro molecular empregado se mostrou
bastante promissor como veiculo de
encapsulamento. O wuso de calculos tedricos
demonstrou ser um aliado muito importante para
gue possamos compreender as arquiteturas dos
complexos.
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