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Introdução 

 O processo sintético pode surpreender 

quem o empreende. Isolou-se uma molécula 

bastante peculiar, uma diisoxazoldilactona (Figura 

1) de estrutura rígida, durante o desenvolvimento de 

rotas sintéticas para a obtenção de novos 

precursores da (±)-pirenoforina.
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Figura 1. Diisoxazoldilactona e sua estrutura 

tridimensional 

 

 Como intermediários, misturas racêmicas 

foram obtidas, formadas principalmente por 

dioximadilactona, diisoxazoledilactona e traços de 

dicetodilactona. Métodos espectrométricos e 

cromatográficos contribuiram para a caracterização 

destes produtos. A conversão dos dois compostos, 

obtidos em maior proporção, na dilactona é objeto 

deste trabalho teórico que visa a determinação da 

mais provável combinação dos centros 

assimétricos. Com tais estudos poderemos explicar 

mecanisticamente a formação dos três macrociclos, 

de 16 membros, racêmicos ou quirais de interesse. 

Resultados e Discussão 

 Os possíveis precursores são, portanto, os 

estereoisômeros da dioximadilactona (Figura 2), que 

contém com quatro centros estereogênicos, que 

dificultam a elucidação precisa do mecanismo da 

ciclização intramolecular e da estereoquímica final 

do produto.  
 Os isômeros da matéria prima e o produto 
final foram estudados pelo programa de 
Hamiltoniano semi-empírico Austin Model (AM1),
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Figura 2. Dioxiiminodilactona 

 
 
para preparar os cálculos de base para posterior 
submissão ao método quântico pela Teoria do 
Funcional Densidade (DFT). Para este refinamento 
computacional usou-se a função de base numérica 
DNP e o funcional PW91.

3
 Ambos encontram-se 

implementados na cadeia de programas Materials 
Studio.

4
 Os resultados, apoiados por dados de 

RMN, indicaram que o isômero CH3-RR OH-RS 
como provável precursor da diisoxazoldilactona.  
 

Conclusões 

 A análise dos estereoisômeros é essencial 

para o entendimento completo de uma reação que 

envolve reagentes e produtos com centros 

estereogênicos. O estudo das estruturas dos 

participantes dessa reação somente ratifica esse 

processo. 

 Uma vez determinado que o isômero CH3-

RR OH-RS é o provável precursor da 

diisoxazoldilactona, serão realizados cálculos para a 

determinação de estado de transição para possível 

confirmação do mecanismo da reação proposto. 
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