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Introducao |

Haloarenos sdo compostos muito Uteis em
quimica, visto serem importantes produtos e
intermedidrios com as mais diversas aplicagbes. A
utilizacdo de acidos tri-haloisocianuricos (TXCA -

Figura 1a) como agentes eletrofilicos de
halogenagdo  substituindo o wuso dos N-
halossuccinimidas (NXS - Figura 1b) tem a

vantagem deles serem mais baratos e interessantes
do ponto de vista da sintese organica limpa, sendo
seu subproduto, o acido ciandrico, reutilizado como
substrato na sintese dos TXCA'. Além disso,
possuem alta economia atémica, por exemplo, o
TCCA transfere 45,5% de sua massa durante a
reacdo, enquanto que o NCS transfere apenas
26,4%".

Estudos com TXCA (X = CI, Br ou I)
mostram que estes sdo eficientes reagentes na
transferéncia eletrofilica de halogénios para
compostos organicos insaturados®*. Nos estudos
em compostos aromaticos a monohalogenacao
ocorre facilmente em anéis ligados a grupos
doadores de elétrons. Em anéis ligados a grupos
retiradores de elétrons € necessario o uso de meio
acido. Entretanto, com benzeno ocorre a
polihalogenagéo, nédo se conse%uindo boas
conversdes para a monohalogenagéo'>°.

O objetivo do trabalho é propor um método
para a mono-halogenagéo do benzeno e comparar a
velocidade de reagao do TXCA em relacdo ao NXS,
comparando também a velocidade de reagdo entre
os halogénios (Cl, Br e I).
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Figura 1: Estrutura do (a)TXCA, (b) NXS.

Resultados e Discussao |

A reagdo de halogenagdo do benzeno
seguiu os seguintes parametros: 2mmol de bezeno
com 2/3mmol de TXCA ou 2 mmol NXS em 2,5mL
de &cido acético sob refluxo de 6 horas.
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Estas reagbes foram analisadas no CG-EM,
retirando-se aliquotas a cada 2 horas. Os resultados
obtidos para a conversdo do benzeno nos produtos
desejados utilizando-se os TXCA e os NXS, estao
listados na Tabela 1. Como se observa os TXCA
transferem mais rapidamente o hal6nio ao anel
aromatico, podendo ser observada maior conversao
quando comparado com os NXS. Observa-se
também maior velocidade de conversao na iodagao,
seguida da bromagéo e por ultimo a cloragéao.

Tabela 1. Tabela de convercoes.

% mono-halogenado % di-halogenado
Reagente | o T 6n
TCCA 18,4 44,1 | 58,4 ** ** 6,8
NCS 1,1 2.2 2,9 ** ** **
TBCA 49,2 60,8 | 59,3 ** 5,2 7,8
NBS 32,7 32,9 | 339 ** ** **
TICA 77,0 81,2 | 86,0 3,1 10,6 | 11,6

*porcentagem de conversao.
** concentraga@o abaixo do limite de detecgao do aparelho.

Conclusoes |

Em suma, além de mais baratos e com
maior economia atébmica, os TXCA demonstraram
ser fontes eletrofilicas de halogénios mais reativas
que os NXS. Estao sendo realizados estudos mais
detalhados para esta afirmagéo e estudos visando a
mono-halogenagéo seletiva do benzeno, visto que
na condicdo reacional estudada ja foi observado
produtos di-halogenados.
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