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Abstract

New Derivative of Tristriazolotriazine Core Containing
Sulfur.

A new derivative of tristriazolotriazine core containing
sulfur was synthesized as a model for novel
luminescent compounds.

Introducao

O ndcleo rigido tristriazolotriazina (TTT) tem se
mostrado interessante no design de novas moléculas
com propriedades luminescentes, liquido cristalinas
discéticas, ou de formar filmes finos, sendo a sintese
de seus derivados ainda pouco explorada até o
momento.

Nenhum derivado do nucleo TTT contendo enxofre
foi previamente relatado na literatura, impulsionando
interesses na sua preparacdo e observacdo da
influéncia de um calcogénio em suas propriedades
térmicas e fotofisicas. Com esse trabalho espera-se
a possibilidade do enxofre, sendo um atomo grande
e bastante polarizavel, conferir e/ou reforcar novas
propriedades luminescentes e de organizagéo
supramolecular nas novas moléculas obtidas.

Resultados e Discussao

O esquema 1 apresenta a rota sintética para
obtencdo do composto 4. Partiu-se da fatalimida, a
qgual foi submetida a uma alquilagdo com 1,3-
dibromopropano, seguido de uma substituicdo do
segundo bromo por tiocianato e finalmente a
obtencéo do tiotetrazol 4 através da reagédo classica
com azida de sddio e cloreto de amdmio em DMF.

Esquema 1. Rota sintética para obtencéo do tiotetrazol 4.
a) K2COs, MEC; b) KSCN, EtOH; ¢) NH4Cl, NaNs, DMF.

O composto final 5 foi preparado reagindo-se o
tiotetrazol 4 com cloreto ciandrico em MEC seca e
carbonato de potassio como base, conforme ilustrado

no esquema 2.
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Esquema 2. Rota sintética para obtengéo do composto 5,
TTT contendo enxofre. a) K2COs, MEC.
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Conclusoes

Os compostos inéditos 4 e 5 foram obtidos com
sucesso, tendo suas estruturas confirmadas por
RMN — H, RMN - 13C e espectrometria de massas
de alta resolugcdo. O composto final 5 foi o primeiro
derivado do nlcleo TTT contendo enxofre ligado
diretamente ao nucleo conjugado, assim como o
primeiro a conter enxofre em sua estrutura total e
apresenta-se  bastante  luminescente. Novas
moléculas estdo sendo preparadas e caracterizadas
esperando-se obter estruturas automontadas com
propriedades liquido cristalinas.
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