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Eixo 01: Ciéncias Exatas e da Terra

Contextualizacdo: Em sintese orgénica sdo inUmeros 0s compostos que tém destaque pela
sua aplicabilidade biologica e farmacoldgica. Dentre eles destacam-se 0os compostos derivados
de calcogénios que apresentam selénio, enxofre, teldrio em sua estrutura, visto que muitos de
seus derivados sdo reconhecidos por apresentar atividades farmacoldgicas relevantes (Jamier;
Ba; Jacob, 2010, p. 10920; Giles et al., 2003, p. 4317), além de serem amplamente
empregados como precursores e intermediarios sintéticos (Mugesh; Singh, 2002, p. 226).
Outra grande familia de substancias conhecidas por seu potencial farmacoldgico e biolégico
sdo os heterociclos, compostos ciclicos contendo atomos diferentes de carbono em sua
estrutura, sendo 0s mais comuns, atomos de oxigénio, nitrogénio e enxofre. Entre as inimeras
classes de heterociclos, as oxazinas, caracterizadas por um anel de seis membros, contendo
um atomo de oxigénio e um atomo de nitrogénio em sua estrutura, destacam-se por apresentar
propriedades farmacoldgicas importantes, tais como anticancer (Kalirajan et al., 2012, p. 217),
antibacteriana e antiviral (Abou-Elmagd, Hashem, 2013, p. 2005). Devido a notével
importancia dessas substancias, diversas metodologias vém sendo estudadas e descritas para a
preparacdo de seus derivados, sendo que reacdes de ciclizacdo de compostos alquinilicos
medidas por metais de transicdo, eletréfilos e bases estdo entre as estratégias sintéticas mais
eficientes para este fim. Objetivos: Nesse sentido, o presente estudo esta pautado no
desenvolvimento de uma metodologia alternativa para promover a reacdo de ciclizagdo de
benzamidas N-(3-(organoselenil)prop-2-in-1-ilicas) 1 para a obtencdo de 6-(organoselenil)-
4H-1,3-oxazinas 2. Para tanto, prima-se pela utilizacdo de condig¢des de reacdo brandas, com
custo relativamente menor, empregando protocolos menos nocivos ao ambiente, com
economia atdmica e energética. Aporte tedrico: No ano de 2015 foram relatados os primeiros
resultados positivos relacionados a utilizacdo de espécies eletrofilicas de selénio para
promover a ciclizacdo de amidas propargilicas e obtencdo de 4H-1,3-oxazinas (Buksnaitiene,
Cikotiene, 2015, p. 479). Utilizando PhSeCl como agente promotor de ciclizac¢&o foi possivel
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a obtencdo de 6-aril-5-fenilselenil-4H-1,3-oxazines em bom rendimentos, através de uma
processo de ciclizagdo 6-endo-dig, de maneira seletiva. Metodologia: Para desenvolver a
pesquisa, inicialmente foram preparados dois substratos, a benzamida N-(3-(fenilselenil)prop-
2-in-1-ilica) 1la e a benzamida N-metil-N-(3-(fenilselenil)prop-2-in-1-ilica) 2b, a partir de
protocolo sintético previamente desenvolvido pelo grupo de pesquisa (Balbom et al., 2019, p.
4017). Apoés a sintese dos materiais de partida la-b, estes foram submetidos a diversos
experimentos a fim de avaliar diferentes parametros de reagdo como solventes, temperatura,
agentes de ciclizacdo e bases, para a obtencdo da 2-fenil-6-(organoselenil)-4H-1,3-oxazinas
2a (Tabela 1).

# Substratol  Agente ciclizante (equiv.)  Solvente (mL) Base (equiv.) T (°C)
1 1la - DMSO (3) K.COs (1,5) 80
2 1la - DMF (3) t-BUOK (1,5) 80
3 1la - DMSO (3) t-BUOK (1,5) 80
4 la FeCls (3) CHClI; (5) - 25
5 1la FeCls (3) CH.Cl (5) t-BUOK (1,5) 25
6 1b FeCls (1,5) CHClI, (5) - 25
7 1b PdCIx(PPhs), (0,1) MeCN (5) - 25
8 1b PhSH (1) DMSO (2) K->COs (0,05) 189
9 1b PhSH (1) NPM (2) K2COs (0,05) 202
Tabela 1.
SePh
SePh
o | ‘ condicoes de
Py .. .cilizagdo Q77N
Ph” N a24n T /L\N
RI
1a (R! = H); 1b (R! = Me). 2a

Resultado: Todos os experimentos foram acompanhados através técnicas cromatogréficas
como cromatografia liquida em camada delgada (CCD) e espectrometria de massas (CG-EM).
Além disso, algumas amostras foram analisadas por Ressonancia Magnética Nuclear de
Hidrogénio (RMN !H), com o intuito de elucidar a estrutura dos produtos formados.
Entretanto, até 0 momento ndo foi possivel identificar a formacao do produto esperado 2a ou
de qualquer outra substancia de interesse. Dessa forma, mais experimentos devem ser
realizados a fim de encontrar um conjunto e parametros de reacdo que possam levar aos
compostos de interesse.

Palavras-chave: organocalcogénios; oxazinas; ciclizacao.
Apoio Financeiro: UFFS e CNPq (auxilio financeiro).
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