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Introducgao

Compostos orgéanicos fluorescentes apresentam
variadas aplicagdes como Nanoparticulas Organicas
Fluorescentes (FONs)' e Dispositivos Organicos
Emissores de Luz (OLEDs)z, para uso em

dispositivos eletrodpticos, sensores moleculares e C12Hz250

probes. Apresentam varias vantagens sob materiais
inorganicos, como métodos de fabricagdo de baixo
custo e controle de suas propriedades de acordo
com sua estrutura quimica.

O heterociclo 2,1,3-benzotiadiazol apresenta grande
fluorescéncia quando conjugado com outros grupos.
Tem sido aplicado em OLED’s e células solares.
Neste trabalho apresentamos a sintese de um novo
derivado do 2,1,3-benzotiadiazol de alta
conjugacao, contendo grupos acetilenos.
Acoplamento cruzado catalizado por paladio foi
usado na obtengao do produto final.

Resultados e Discussao

A sintese do intermediario 1, 5,6-dialcoxi-4,7-
dibromo-2,1,3-benzotiadiazol, foi realizada partindo-
se do catecol. Sua rota sintética é apresentada no
esquema 1.
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Esquema 1: Sintese do 5,6-dialcoxi-4,7-dibromo-

2,1,3-benzotiadiazol. i) K,CO; (2,5 equiv.), DMF
seco sob Ar, 90°C,24h; ii) CH,Cl,/HNO3,H,SOy; iii)
SnCl,.2H,0,EtOH-HCI, 90°C; iv) SOCI,, CH,Cl,,
Et;N, 50°C;v) Bry, AcOH-CH,CI,, 48 h.

O intermediario 2, contendo a unidade acetileno
terminal também foi preparado a partir da alquilagéao
do catecol, com posterior bromagéo, de acordo com
0 esquema 2.
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Esquema 2: Sintese do intermediario Alcino
i)C42H25Br, K,CO3, K, DMFseq; ii) NBS, silica gel,
diclorometano; iii)2-metal-3-butin-2-ol,PdCI2(PPh;),,
Cul, PPh;, THF/Et3N; iv) NaOH, Tolueno.

Acoplamento cruzado catalizado por paladio entre
os intermediarios 1 e 2 forneceu o composto alvo

com 60% de rendimento, como mostrado no
esquema 3.
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Esquema 3. Rota sintética do produto final. i) PPhs,
Et;N, Cul, PdCIy(PPh3),.

O espectro de absorgao do produto final apresentou
duas bandas. Em 317 nm com coeficiente de
absortividade molar de 29.441 LMol''cm™ e em 440
nm com coeficiente de absortividade molar de
17.260 LMol"'cm™, referentes as transi¢des do tipo
m-1T%.

Conclusoes

Todos os compostos intermediarios foram
sintetizados com bons rendimentos e caracterizados
pelas analises de IV, RMN de 'He ™C.0 composto
final apresentou fluorescéncia. Anadlises térmicas
como TGA e DSC, e estudo de rendimento quantico
estdo sendo realizados.
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