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Atividade Catalitica de ligantes pirazol-dba em Reac6es Heck
Vitoria Silva Garcia, Adriano Lisboa Monteiro
Instituto de Quimica — LAMOCA - UFRGS

ReacOes de acoplamento catalisadas por paladio compreendem um dos métodos
mais eficazes para a construcio de ligagBes carbono-carbono.! A capacidade
impressionante do paladio para montar ligagdes C-C entre os substratos, apropriadamente
funcionalizados, permitiu quimicos organicos sintéticos executarem transformacdes que
eram anteriormente abordagens impossiveis ou sO possivel através de varias etapas.
Portanto, estas metodologias de acoplamento cruzado tém revolucionado a maneira de
pensar sobre quimica organica sintética, tendo encontrado uso generalizado em sintese
orgénica e ciéncia dos materiais, desempenhando um papel importante na inddstria
farmacéutica, agroquimica e industrias na quimica fina.?

Os estudos das reacdes de acoplamento C-C tém tradicionalmente focado no
desenho e otimizagéo de ligantes que s&o adicionados in situ em varios precursores de Pd® e
Pd".2® As fosfinas sdo ligantes largamente utilizadas em reaces de acoplamento com o
intuito de auxiliar a atividade catalitica devido seu papel fundamental na estabilidade do
paladio nas reacbes desempenhando uma atividade catalitica muito eficiente. Contanto, a
utilizacdo de fosfinas torna a sintese mais suja e problematica experimentalmente. Com
isso, a tentativa de substituir o uso das fosfinas por outro ligante € um grande desafio para
tornar a sintese mais branda, efetiva e simples experimentalmente.

Na tentativa de substituir as fosfinas, o uso de ligantes a base de nitrogénio vém
sido usado. Sabendo da interacdo da molécula de pirazol com o paladio®, e da interagdo do
ligante dba com o paladio®, o objetivo do trabalho é utilizar novos ligantes pirazol-dba e
avaliad-los em reacfes Heck. Dentro da filosofia de desenvolvimento de processos mais
simples e limpos, espera-se obter catalisadores mais ativos, simples e que ndo necessitam o
uso de fosfinas como ligantes auxiliares.

A metodologia utilizada para avaliacdo dos ligantes foi realizada um schlenck sob
atmosfera inerte em que foram adicionados os reagentes lodobenzeno (2mmol, 222
microlitros), Acrilato de butila (2.8 mmol, 400 microlitros) e diversos sistemas cataliticos
de Pd® e Pd" e ligante (0.5 mol%). A reacdo manteve-se sob agitacdo constante por 15 min
a 50°C. Apds 15 min, retirou-se uma aliquota da mistura reacional e analisada. Os
rendimentos variaram entre 17-40% que foram avaliados por GC e GC-MS. Foi utilizado
difeniléter como padrdo interno no GC para avaliar as conversdes e rendimentos das
reagoes.
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