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INTRODUCAO

A sintese de materiais organicos semicondutores com propriedades Os fenais obtidos foram entao alquilados utilizando-se 1-
de cristais liquidos € um campo com grande perspectiva de bromo-octano. A  presenca da cadeia alquilica €
crescimento por sua aplicacao na Iindustria eletronica em, por fundamental para a observacdo de mesofases em todos os
exemplo, semicondutores organicos, OLEDs, OFETs, LED, corantes, produtos estudados. 0
géis e outros. N-—

O objetivo destes trabalhos é o estudo da influéncia de um KOH., CHAON % O OCgHy7
substituinte doador ou receptor de glétrons sobre propriedades liquido- 6a-e ~ 7a X = Br (84%)
cristalinas de isoxazolinas e isoxazois. BrCgH - X 7b X = CI (70%)

7c X=F (77%)
7d X = CH3 (77%)
7e X = NO, (74%)

M ETO DO LOG IA Esquema 2: Reacéao de alquilacéo a partir de fenais.

A estratégia para a sintese dos isoxazois 3,5-dissubstituidos
comeca com a preparacao das oximas 2a-e, a partir dos aldeidos la-
e, 0S quais sdo as responsaveis pela formacao in situ do oxido de
nitrila na proxima etapa da rota sintética. Os rendimentos desta etapa
ficaram em aproximadamente 90%.

Em seguida, por meio de cicloadicao [3+2] 1,3-dipolar, constroi-se 0
anel isoxazolina utilizando como dipolaroéfilo, o 4-t-butoxiestireno e
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como gerador de compostos 1,3-dipolares-oxidos de nitrila - ArC=N-O, SmA a 140°C, composto 7b  CrE a 85°C, composto 7b
as oximas aromaticas geradas anteriormente - 2a-e.
A reacao de oxidacao das isoxazolinas 4a-e, geradas na etapa Composto X Cr
anterior, para os Isoxazois 5a-e correspondentes introduz uma ligagao 73 BrF e 99 e 119 e . e 191 e
dupla no anel isoxazolina, aumentando a planaridade e a conjugacao
da mOIéCUIa 7b Cl ® 96 ® 100 o - o 192 o
ApOs esta etapa, procedeu-se uma desprotecdo, removendo 0 7¢ F o - e 97 e _ e 154 e
grupo t-butil, utilizando-se catalise acida, gerando assim seus
_ . N _ _ . 7d CH; o - o 90 o 124 o 141 o
respectivos fenois 6a-e. As reacOes descritas anteriormente Sao
esquematizadas no Esquema 1. OH 7e NO, ¢ - o 120 + - o 104
O N~
|
H NH,0H.HCL, NaDAc . H Tabela I: Temperaturas de transicdo no aquecimento (2C) para
EtOH, H,0, refluxo 2a X = Br (96%) 0s compostos 7 a-e
X 1a X = Br a0t X 2b X = CI (97%)
1b X = CI : - 0
o 2¢c X = F (92%)
CA= 2d X = CH3 (90%) ~ :
tax = ot 2e X NG, (999 Conclusao e Perspectivas
= 2 /O
= 1) NCS, HCL, ) Os resultados dos trabalhos demonstram a viabilidade da
2a-e + DCM . 0 sintese de precursores que serao utilizados no futuro na
3 O 4a X = Br (59%) )\ ' preparacao de materiais organicos eletronicos.
., 2)Et;N, DCM X 4b X = CI (53%) ~ . T
4c X = F (56%) Em trabalhos futuros, serao realizadas polimerizacoes para
4d X = CH3 (56%) continuarmos estudando a influéncia de substituintes.
4e X = NO, (40%
4a-e MnO, 2 (40%)
\ Tolueno
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5a X = Br (99%) /\ MeOH 6a X =Br (99%)
5b X = Cl (97%) ’ X 6b X = CI (98%)

5¢ X = F (96%) 6¢c X = F (99%)
5d X = CHs (81%) 6d X = CHj (99%) 1. Newman, C. R.: Frisbie, C. D.; Chem. Matter., 2004, 16, 4436.
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Esquema 1: Sintese de Isoxazois, Isoxazonila e fenais

PIBIC-CNPq




