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Os isotiocianatos são blocos de construção

versáteis para a síntese de substâncias com

potencial aplicação na química medicinal e catálise.1

No campo da catálise, observa-se na literatura atual

o crescente emprego de tiouréias quirais como

organocatalisadores. Estas podem ser obtidas

empregando-se isotiocianatos quirais agregando alto

valor acadêmico e tecnológico, pois se trata de

insumo enantioméricamente puro.2 A literatura

descreve a sua síntese a partir de compostos de alto

valor comercial e potencialmente tóxicos. Neste

contexto, a busca por rotas sintéticas versáteis

utilizando compostos de baixa toxicidade é um apelo

da química orgânica moderna frente aos problemas

ecológicos atuais.2 Neste trabalho, desenvolvemos e

aperfeiçoamos a metodologia de síntese de

isotiocianatos quirais a partir de ésteres de

aminoácidos, em duas etapas, utilizando iodo

molecular na reação chave.

Para a obtenção dos compostos de interesse,

planejamos uma rota sintética em duas etapas,

utilizando reagentes de baixo custo e

“ambientalmente amigáveis”. Desta forma, reagindo-

se o éster etílico do aminoácido L-valina 2, com

dissulfeto de carbono e trietilamina, sob atmosfera

inerte e banho de gelo, obteve-se o sal de

ditiocarbamato 3.3 Na sequência, o composto 3

participa de uma reação de oxi-redução na presença

de trietilamina e iodo, sob banho de gelo. O processo

de purificação busca separar o enxofre precipitado

da reação através de extração e filtração em de

sílica. A análise inicial por espectroscopia infra-

vermelho dos produtos 3 e 4, bandas 1560cm-1 e

2100 cm-1, são reveladoras do grupo tio-carbonilado

e heteroaleno. O composto 4 é confirmado por RMN-

C13, tendo destaque para o deslocamento em 150

ppm do carbono sp.

A metodologia desenvolvida para a síntese do

isotiocianato quiral 4 mostrou-se eficiente. O método

está sendo otimizado para utilização de outros

aminoácidos para obtenção de novos isotiocianatos

quirais, assim colaborando para a literatura com um

processo barato e limpo.

Esquema 1: Obtenção do éster etílico da L-valina.

Esquema 2: Obtenção do sal de ditiocarbamato.
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Esquema 3: Obtenção do isotiocianato derivado  da L-valina.
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