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Eixo 01: Ciéncias Exatas e da Terra

RESUMO

Pesquisas relacionadas aos compostos organocalcogénios, moléculas contendo enxofre, selénio e
telurio, vém aumentando. A possibilidade de sintetizar compostos com propriedades bioldgicas através
de metodologias verdes, fez com que a quimica dos organocalcogénios aumentasse o interesse de
pesquisadores, especialmente quanto aos derivados de organoselénio. Sendo assim, diferentes
metodologias vém sendo empregadas, atrelando a preparagdo de substancias organicas contendo
selénio ao conceito de quimica verde, em que se busca a sua preparagdo de uma maneira menos nociva
ao ambiente. Cerceando os preceitos desta sintese verde, por meio da unido das caracteristicas
estruturais de duas classes de substancias ja conhecidas, busca-se uma metodologia sintética eficiente
para a preparagdo de organocalcogenilpropinil-cromenonas. Preliminarmente, por meio do emprego
dos substratos padrdes 4-(prop-2- in-1-il)-2H-cromen-2-ona e disseleneto de difenila, serdo avaliados e
determinados os melhores pardmetros de reacdo na obtengdo da 4-(3-(fenilselenil)prop-2-in-1-il)-2 H-
cromen-2-ona. Entdo, com o conhecimento da condi¢do ideal para a reagdo de acoplamento
empregada, a metodologia sera estendida para a preparagdo de uma série de 4-(3-
(organocalcogenil)prop-2-in-1-il)-2H-cromen-2-onas, por meio da utilizacdo de diferentes derivados
de propinil-cromenonas ¢ dicalcogenetos de diorganoila, diferentemente substituidos. Espera-se, com a
realizagdo deste trabalho, desenvolver uma metodologia sintética para a preparagdo de cromenonas
derivadas de organocalcogénios, principalmente derivadas de selénio, além de sua utilizagdo como
material de partida para a preparacao de outras substancias de interesse.

Palavras-chave: Sintese organica. Organocalcogénios. Cromenonas. Cobre. Acoplamento.
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INTRODUCAO

Pesquisas relacionadas aos compostos organicos derivados de selénio, enxofre e
telurio, os chamados organocalcogénios, vém aumentando, sendo impulsionadas pela
versatilidade e utilidade dos referidos compostos na sintese organica, podendo ser aplicados
como precursores e/ou intermedidrios sintéticos. A possibilidade de sintetizar compostos com
propriedades biologicas e verdes, fez com que a quimica dos organocalcogénios aumentasse o
interesse de pesquisadores, especialmente os derivados de organoselénio (Sancineto, Scimmi,
Rosati & Santi, 2023).

Sendo assim, diferentes metodologias vém sendo empregadas na sintese de compostos
organicos contendo selénio (Azeredo et al., 2022). Nos ultimos 10 anos o nuimero de
trabalhos relatando a sintese desse composto aumentou, atrelando a preparacdo dessas
substancias ao conceito de quimica verde, em que se busca a sua produ¢do de uma maneira
mais ecoldgica (Santi, 2019). Os principios da quimica verde visam a utilizacdo de
quantidades cataliticas de metais de transi¢cdo (menos nobres), ou at¢é mesmo a sua nao
utilizagdo, condigdes atmosféricas e de temperatura ambientes, eficiéncia atbmica (economia
de atomos), menor geracdo de residuos, tempos de reacdo mais curtos, dentre outros
parametros.

Acerca das diferentes estratégias, pode-se citar a utilizacdo de sais de metais e
eletrofilos halogenados, como mediadores ou catalisadores para viabilizar reagdes de
acoplamento e reacdes de ciclizagdo intramolecular de substratos alquinilicos, originando
ligagdes carbono-carbono e carbono-heterodtomo. Neste sentido, esse trabalho tem por
objetivo uma sintese otimizada e mais sustentavel de compostos que unem as caracteristicas
estruturais das cromenonas e dos organocalcogénios, duas classes de substiancias com

propriedades farmacologicas ja conhecidas.

MATERIAIS E METODOS
Os primeiros estudos estardo focados no desenvolvimento de uma metodologia sintética
eficiente para a preparacdo de organocalcogenilpropinil-cromenonas. A Figura 1 apresenta o
esquema de como se dard a otimizacdo das condigdes de reagdo, preliminarmente, por meio
do emprego dos substratos padroes 4-(prop-2-in-1-il)-2H-cromen-2-ona (1a) e disseleneto de
difenila (2a), serdo avaliados e determinados os melhores pardmetros de reagdo para a

obtencdo da 4-(3-(fenilselenil)prop-2-in-1-il)-2H-cromen-2-ona (3a). Pretende-se avaliar
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parametros como a estequiometria da reac¢do, tempo, temperatura, atmosfera, sal de cobre,

natureza do solvente e bases.

Figura 1. Estudo dos parametros ideais para a reacao de acoplamento entre 1a e 2a.
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Entdo, com o conhecimento da condicdo ideal para a reagdo de acoplamento empregada, a
metodologia sera estendida (Figura 2) para a preparacdo de uma série de 4-(3-
(organocalcogenil)prop-2-in-1-il)-2 H-cromen-2-onas (3), por meio da utilizacdo de diferentes
derivados de propinil-cromenonas (1) e dicalcogenetos de diorganoila (2) diferentemente

substituidos.

Figura 2. Sintese de organoselenilpropinil-2H-cromenonas 3.
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As substancias obtidas durante a realiza¢do da pesquisa serdao caracterizadas por meio
de técnicas cromatograficas (GC/MS — cromatografia a gas acoplada a espectrometria de
massas, HRMS - Espectrometria de Massas de Alta Resolucao) e espectroscopicas (RMN —

ressonancia magnética nuclear).

RESULTADOS E DISCUSSOES
Até o momento, os esforgos estiveram focados na preparagdo dos materiais de partida, a 4-
(prop-2-in-1-il)-2H-cromen-2-ona (1a) e disseleneto de difenila (2a), os quais foram
preparados a partir de protocolos ja descritos ¢ empregados previamente no laboratorio.
Apesar da pesquisa ainda se encontrar em suas etapas iniciais, os experimentos realizados até

agora mostraram resultados bastante promissores e animadores, uma vez que ja foi possivel a
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obten¢do da 4-(3-(fenilselenil)prop-2-in-1-il)-2H-cromen-2-ona (3a) em rendimentos que
variaram de 45 a 64%. Contudo, nos experimentos realizados até o memento, apenas avaliou-
se um unico parametro de rea¢do. Assim, variando-se as quantidades do catalisador Cul de 5 a
20% mol, obteve-se um rendimento de 64% para o produto desejado 3a, empregando-se
DMSO (3 mL) como solvente, NaHCO; (1 equiv.) como base, 0,5 equivalente do disseleneto

de difenila 2a, em atmosfera e temperatura ambientes, durante um periodo de 24 h.

CONSIDERACOES FINAIS
Notavelmente, os derivados de cromenonas e de organocalcogénios estao entre os alvos de
estudos mais almejados pela comunidade cientifica, muito em virtude de suas caracteristicas
estruturais e ja conhecidas propriedades farmacoldgicas. E crescente o nimero de pesquisas
voltadas a preparacdo de seus derivados, principalmente, através da utilizagdo de protocolos
mais limpos e que se enquadrem dentro dos preceitos da quimica sustentavel (quimica verde).
Visando incorporar em uma Unica estrutura as caracteristicas estruturais tanto das cromenonas
como dos organocalcogénios, iniciou-se os estudos para a preparagdo de 4-(3-
(organocalcogenil)prop-2-in-1-il)-2H-cromen-2-onas através de um protocolo sintético
alternativo e eficiente. Assim, experimentos iniciais envolvendo a reacao de acoplamento
entre a 4-(prop-2-in-1-il)-2H-cromen-2-ona e o disseleneto de difenila, levaram a obtengdo da
substancia de interesse em um rendimento de 64%, o qual pode ser considerado bastante
promissor, tendo em vista que apenas um dos parametros de reacdo foi avaliado (quantidade
de Cul). Dessa forma, pretende-se continuar os estudos para avaliar e determinar os melhores
parametros de reacdo, a fim de elevar a eficiéncia do sistema catalitico e elevar o rendimento
do processo. A partir dos resultados encontrados, almeja-se avaliar a generalidade e a
abrangéncia do protocolo sintético por meio da utilizagdo de diferentes derivados de propinil-
cromenonas ¢ dicalcogenetos de diorganoila com o intuito de validar e comprovar a
versatilidade da metodologia desenvolvida para a obtencdo de uma série de cromenonas

funcionalizadas com um grupamento organocalcogénio.
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