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Introducao

A reacdo de Diels-Alder de derivados de para-
benzoquinonas fornece cicloadutos funcionalizados
para a sintese de terpenos bioativos.! Neste
trabalho apresentamos nossos resultados mais
recentes sobre os estudos experimentais e teéricos
da reatividade relativa de algumas para-
benzoquinonas, suas mono-oximas tosiladas, as
suas N-tosiliminas, e algumas carbometodxi-para-
benzoquinonas, nas reagbes de Diels-Alder com o
ciclopentadieno.

Resultados e Discussao

As reacOes de Diels-Alder foram estudadas de
forma comparativa e ndo sintética, a temperatura
ambiente em diclorometano por 48 h (Esquema 1),
e os resultados séo fornecidos na Tabela 1.

Os estudos tedricos destas mesmas reagfes foram
realizados utilizando-se a metodologia DFT e a base
de célculo B3LYP/6-31G(d,p) (Gaussian 03W). As
diferengas de energia (em kcal/mol) entre os orbitais
moleculares de fronteira HOMO do ciclopentadieno
e LUMO dos diendfilos séo apresentadas na Figura
1.

o (o} 0
R R
R R 1 PR
1¢ ’ + @ L2 CHCl R4ou !
Ry Rs 48h R R,
X Ray ° Rax
B

X=0 A

Ry= Rp,=R,=H, Ry= Me, 1 9

Ry= Ry= H, Ry= Ry= Me, 2 10

Ry= CO,Me, R,= R,= H, Rz=Me, 3 11

Ry= CO,Me, R,= Ry= Me, R,=H, 4 12
X= NOTs

Ry= R,=R,=H, Rg= Me, 5 13

Ri= Rs= H, Ry= Ry= Me, 6 14

X= NTs

R;= Rp=R,=H, Ry= Me, 7 15

Ri= Ry= H, Ry= Ry= Me, 8 16

Esquema 1. As reacdes de Diels-Alder.
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Tabela 1. Os resultados experimentais das reacgdes
de Diels-Alder.

Entrada Diendfilo Produto Rendimento
1 1 9A 90
2 2 10A 70
3 3 11A 95
4 4 12B 80
5 5 13 A 83
6 6 14 A NR*
7 7 15A 92
8 8 16 A 20
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Figura 1. As diferencas de energia dos orbitais
HOMO do ciclopentadieno e LUMO dos diendfilos

Conclusao

Os estudos experimentais e tedricos da reatividade
relativa de algumas para-benzoquinonas e
derivados, na reacdo de Diels-Alder com o
ciclopentadieno, demonstram uma excelente
correlacgéo.
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