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Introducao

Os Isotiocianatos sao blocos de construcao
versateis para a sintese de substancias com
potencial aplicacdo na quimica medicinal e catalise.!
No campo da catéalise, observa-se na literatura atual
O crescente emprego de tioureias quirals como
organocatalisadores. Estas podem ser obtidas
empregando-se Isotiocianatos quirais agregando alto
valor académico e tecnologico, pois se trata de
INsumo enantioméricamente puro.© A literatura
descreve a sua sintese a partir de compostos de alto
valor comercial e potencialmente toxicos. Neste
contexto, a busca por rotas sintéticas versateis
utilizando compostos de baixa toxicidade é um apelo
da guimica organica moderna frente aos problemas
ecoldgicos atuais.? Neste trabalho, desenvolvemos e
aperfeicoamos a metodologia de sintese de
Isotiocianatos quirais a partir de ésteres de

Resultados e Discussoes

Para a obtencao dos compostos de Interesse,
planejamos uma rota sintética em duas etapas,
utilizando reagentes de baixo custo e
“ambientalmente amigaveis”. Desta forma, reagindo-
se 0 ester etilico do aminoacido L-valina 2, com
dissulfeto de carbono e trietilamina, sob atmosfera
iInerte e banho de gelo, obteve-se o0 sal de
ditiocarbamato 3.2 Na sequéncia, o composto 3
participa de uma reacao de oxi-reducao na presenca
de trietilamina e iodo, sob banho de gelo. O processo
de purificacao busca separar o enxofre precipitado
da reacao através de extracao e filtracdo em de
silica. A analise Inicial por espectroscopia infra-
vermelho dos produtos 3 e 4, bandas 1560cmt e
2100 cm, sdo reveladoras do grupo tio-carbonilado
e heteroaleno. O composto 4 € confirmado por RMN-
C13, tendo destague para o deslocamento em 150

aminoacidos, em duas etapas, utilizando iodo ppm do carbono sp.
molecular na reacao chave.
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Esquema 1: Obtencao do éster etilico da L-valina.
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Esquema 2: Obtencao do sal de ditiocarbamato.
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Esquema 3: Obtencao do isotiocianato derivado da L-valina.

Conclusoes

A metodologia desenvolvida para a sintese do
Isotiocianato quiral 4 mostrou-se eficiente. O método
esta sendo otimizado para utilizacdo de outros
aminoacidos para obtencao de novos isotiocianatos
guirais, assim colaborando para a literatura com um
processo barato e limpo.
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