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Introducao |

O nlcleo quinoxalinico encontra-se em varios
produtos naturais e compostos com atividade anti-
viral, antibacteriana, antiprotozoaria e anticancer"?.
Dentre os métodos de sintese de quinoxalinas
substituidas, o0 mais comum envolve a condensacéo
de 1,2-diaminofenilenos com um precursor 1,2-di-
carboxilico®, embora o acoplamento oxidativo de
epoxidos com ene-1,2-diaminas catalisado por Bi,
ou a heteroanelacdo de nitrocetenos-N,S-arilimino-
acetais com POCI;:*° também tenham sido descri-
tos. Neste trabalho descreve-se nova rota empre-
gando CF;COOH (TFA) e t-Bu-2-(3-cloro-1,4-dioxo-
1,4-dihidronaftalen-2-ilamino)-etila-carbamato 1.

Resultados e Discussao |

A nova quinoxalina 2 foi obtida (30 %) ao se
desproteger 1 com TFA/CH,Cl, (Fig. 1). A estrutura
molecular/cristalina, determinada por um estudo de
difracdo de raios X, evidencia a planaridade da
molécula, como resultado da condensacao/oxida-
¢do, e mostra que no estado solido 2 se encontra na
forma enol (I, Fig 2a).
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Fig. 1. Obtencéo de 2. Dados da estrutura cristalina,
C12H;CIN,0.3(H,0) 2, monoclinico, P2y, a=
13.2632 (8), b= 6.6446 (5), c=14.0610 (9) A;
=95.131 (6)° Z=4, R[F2 > 2 o(F2)]= 0.054, wR(F2)=
0.153, S=1.13.

Em solucdo (CDCl; ou de-DMSO), 0S espectros de

RMN de 'H evidenciam a forma ceto (I (Fig. 2,3), o

que foi confirmado pelas simula¢des dos espectros.
a b

Fig. 2. a) Isomerizacdo de 2 em solucdo e hb)
estrutura de composto analogo®, forma ceto (11).
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Fig. 3. a) Espectro de RMN-'H simulado da forma
enol (). b) Espectro de RMN-'H em CDCl; de 2
(forma ceto 1)

A estrutura cristalina de 2 na forma enol (I) é
estabilizada através de ligacbes de hidrogénio com
moléculas de agua (Fig. 1), enquanto a do composto
analogo (Fig 2b)6 evidencia ligac6es de hidrogénio
intermoleculares N-H...O=C e estabilizacao da forma
ceto ().

Conclusoes |

A rota de sintese descrita é uma alternativa aquelas

propostas na literatura®® para a sintese de
compostos contendo 0 nudcleo quinoxalinico. A
protecéo da etilenodiamina é necessaria, ja que sua
reacdo direta com a 2,3-dicloro-1,4-naftoquinona
resulta em produtos de decomposicdo. Entretanto, a
amina, apos desprotecao, sofre condensagdo com a
carbonila para formar a imina; a oxidagdo leva a
formacgédo da quinoxalina. A conformacao endlica do
estado solido é desestabilizada em solugdo para
formar a estrutura ceto, observada nas demais
quinoxalinas descritas anteriormente.®
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