Evento Saldo UFRGS 2013: SIC - XXV SALAO DE INICIACAO CIENTIFICA
DA UFRGS

Ano 2013

Local Porto Alegre - RS

Titulo Isomerizacéo seletiva do estragol

Autor ALESSANDRA PAZINI

Orientador

JAIRTON DUPONT




O trans-anetol ¢ um composto natural que tem sido largamente utilizado na inddstria
de alimentos e bebidas e como intermediario valioso na sintese de produtos farmacéuticos e
de perfumaria. Esse produto tem sido tradicionalmente extraido dos 6leos de anis e erva-doce,
embora com proporc¢des variaveis de seu isomero cis como impureza. No entanto, devido a
crescente demanda industrial tornou-se necessario o desenvolvimento de rotas sintéticas
alternativas e mais eficientes para a obten¢do seletiva do produto trams, uma vez que o
isomero cis apresenta alta toxicidade e propriedades organolépticas desagraddveis. Vdrias
metodologias tém sido descritas para a obtencdo deste composto, entretanto essas rotas nao
tém se mostrado economicamente viaveis. Neste trabalho, obteve-se o trans-anetol através da
isomerizagdo seletiva do estragol, utilizando-se compostos organometéalicos em sistemas
bifasicos com liquidos idnicos. Inicialmente, foram realizados testes cataliticos variando-se o
complexo organometalico empregado. Utilizou-se para os testes 2 mmol de substrato,
temperatura reacional de 80 °C, tempo de 1 h e 0,5 mL de solvente (tolueno ou etanol). Todas
as reacdes foram realizadas em triplicata e os produtos analisados por cromatografia gasosa e
ressonancia magnética nuclear. Foram testados os precursores PACl,(NCPh),, RhCI(PPh;); e
RuHCICO(PPh3);. Dentre estes, o RuHCICO(PPhs); foi o que apresentou os melhores
resultados em termos de conversdo (100% em 1 h) e seletividade (95% no produto
trans-anetol). A seguir, realizaram-se testes variando-se a quantidade de precursor catalitico
empregado (0,5 mol%, 0,75 mol% e 1 mol%) e o melhor resultado foi obtido com 0,75 mol%
de RuHCICO(PPh;3);. Variou-se também a temperatura reacional, sendo que a 35 °C obteve-se
uma conversido de 96% em 7 h de reacdo e a 80 °C obteve-se uma conversio de 100% em
apenas 1 h. Sendo assim, manteve-se como melhor temperatura a temperatura de 80 °C. Por
fim, realizaram-se testes utilizando-se 0,75 mol% do precursor RuHCICO(PPhs);,
temperatura de 80 °C, 0,5 mL de tolueno como solvente e foram retiradas aliquotas de 5 em
5 minutos durante a reagdo com a finalidade de se observar o perfil de consumo do substrato e
de formacgdo dos produtos. Dessa forma, observou-se que em apenas 5 minutos de reagdo
houve a total conversdao do substrato em produtos e a seletividade no produto de interesse foi
de 98%. Com as condigdes reacionais otimizadas, foram realizados testes utilizando-se o
liquido i6nico BMI'NTf, como solvente com o intuito de permitir a simples separa¢do dos
produtos do meio reacional. Assim, obteve-se uma conversdo de 100% em 5 minutos e a
seletividade no produto frans manteve-se elevada (98%). A proxima etapa desse projeto
consiste na obten¢do de um sistema que permita a reutilizacdo do precursor catalitico. Isso
sera realizado através da adicdo de fosfinas ionofilicas ao sistema, o que aumenta a afinidade
entre complexo catalitico e o liquido i6nico, imobilizando o precursor nessa fase, e
permitindo a sua reutilizagao.



