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1 INTRODUCAO

A organocatalise nos ultimos anos vem ganhado destaque, devido a
capacidade apresentada por moléculas organicas de baixo peso molecular em
catalisar uma ampla gama de rea¢cfes quimicas mimetizando o papel do sitio ativo
de uma enzima. Uma rea¢do organocatalisada € aquela onde qualquer processo de
catélise é efetuado por moléculas organicas e livre de metais™.

Uma das reacdes onde a organocatalise vem sendo aplica € a Reacdo de
Biginelli, onde s&o obtidas as diidropirimidinonas (DHPMs). Os compostos de
Biginelli sdo heterociclos nitrogenados que despertam interesse em Quimica
Organica e Medicinal por apresentarem uma variedade ampla de propriedades
farmacoldgicas importantes. Na busca de novos candidatos a farmacos com
atividade antitumoral, estudos in vitro mostraram que a diidropimidin-2(1H)-tiona
monastrol® possui atividade antimitética, podendo ser considerada um candidato
promissor para o tratamento do cancer.

Atualmente é de grande interesse na area da quimica organica a busca por
catalisadores que melhorem o rendimento da reacdo de Biginelli e que sejam
ambientalmente corretos e de baixo custo. Dentre as variagBes cataliticas mais
importantes destacam-se os acidos de Bronsted, acidos de Lewis,? liquidos iénicos, *
biocatalisadores e, nos Gltimos anos, os organocatalisadores.*

Este trabalho tem por objetivo a sintese de novos organocatalisadores que
serdo aplicados a sintese de 3,4-Diidropirimidinonas, bem como a investigacao da
sua eficiéncia.
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Esquema 1. Sintese do Organocatalisador
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A sintese das 3,4-diidropirimidin-2(1H)-onas graxas sera realizada a partir da
reagdo multicomponente de Biginelli, utilizando, ureia, tioureia, aldeidos e
acetoacetato de metila ou acetoacetato graxo, na presenca dos organocatalisadores,
sob refluxo e agitacdo constante.

Posteriormente sera realizada a caracterizacdo e elucidacdo estrutural de
todos os compostos sintetizados através de ponto de fuséo, ressonancia magnética
nuclear de hidrogénio (RMN *H) e de carbono (RMN *3C) e espectrofotometria de
infra-vermelho (1V).

3 RESULTADOS e DISCUSSAO

Os experimentos mostraram até o momento uma eficiéncia satisfatoria na
capacidade catalitica desses novos compostos quando utilizados na reacdo de
Biginelli, conforme se observa na tabela 1. Um ponto positivo que cabe ressaltar, € a
capacidade desses compostos amino sulfénicos em suportar altas temperaturas sem
se degradarem. Para estudos comparativos a reacao foi realizada na auséncia do
catalisador mostrando um rendimento de 9%.

Tabela 1: Sintese das DHPMs na presenca dos organocatalisadores

Entrada | Acetoacetato Aldeido Catalisador Rendimento
(R) (20 % mol)
1 Metil Benzaldeido ASO01 75%
2 Metil Benzaldeido AS04 68%
3 Metil Benzaldeido ASO05 67%
4 Metil Benzaldeido AS06 79%
5 Metil Benzaldeido ASO07 65%
6 Estearil Benzaldeido AS04 56%
7 Estearil 3- Hidroxi benzaldeido AS04 53%
8 Metil Benzaldeido - 9%

4 CONSIDERACOES FINAIS

Considerando que a pesquisa ainda ndo esta finalizada, pretende-se ainda
investigar: a aplicacdo desses catalisadores em um nimero maior de reacdes, como
por exemplo, utilizando outros aldeidos e acetoacetatos, e a possibilidade de se
sintetizar catalisadores quirais a partir dessa metodologia.
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