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Introducéo

Isoxazolinas e isoxazlis sdo importantes
heterociclos de cinco atomos, presentes tanto em
materiais biolégicos como em produtos
tecnolégicos.

Visando modificagbes quimicas e fisicas nestas
moléculas, reacbes catalisadas por Paladio para a
formacéo da ligagdo Cgp*-N foram realizadas com
diferentes aminas através do método reacional de
Buchwald-Hartwig (B-H). Os produtos finais da
reacdo de Buchwald-Wartwig serdo analisados e as
suas propriedades estudadas visando a obtencdo
de potenciais candidatos para dispositivos organico
eletronicos.

Resultados e Discussao

A sintese simples e eficiente de isoxazolinas a
isoxaz0is via cicloadicao [3+2] 1,3-dipolar de um
oxido de nitrila e um alceno seguida da reacdo de
oxidacao com MnO, é esquematizada na Figura 1.t
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Figura 1. Metodologia geral para sintese de 3,5-
isoxazois dissubstituidos.

A reagdo de Buchwald-Hartwig € um método de
arilacdo de aminas mediadas pelo metal paladio e
na presenca de ligantes fosfinas. Nesta
comunicacdo foi usada a fosfina BINAP e a base
carbonato de césio. O Esquema 2 descreve a
colecdo dos compostos obtidos via reagcdo de
Buchwald-Hartwig.

ApOs o0 acoplamento da amina secundéaria ao
heterociclo  isoxazol foi possivel observar
comportamento fotoluminescente efou liquido-
cristalino, o que torna estas moléculas potenciais
precursores sintéticos de novos materiais organicos

Sociedade Brasileira de Quimica (SBQ)

eletrbnicos, com énfase em OLEDs e transistores
organicos.

No esquema mostrado as siglas Pip, Mor, Dpa, Ptz,
significam piperidina, morfolina difenilamina e
fenotiazina, respectivamente.
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1a X=NO, Y=Br 2a X=NO, Y= Pip
1b X=Br Y= 0CyoHa 2b  X=NO, Y= Mor
2c X=NO, Y= Dpa
2d X=NO, Y= Ptz
2e X=Pip Y= 0C1oHa
2f  X=Mor Y= 0C1Ha1
2g X=Dpa Y= 0C4oH21
2h X=Ptz Y= 0CyoHa

Esquema 2. Reac¢éo de Buchwald-Hartwig
Pd(OAc),, BINAP, CsCQs3, Tolueno, 90°C

Os dados dos isoxazlis acoplados 2a-h
encontram-se resumidos na Tabela 1, com os
respectivos rendimentos e temperaturas de
transicao.

Tabela 1. Transi¢des térmicas dos isoxazdis 2a-h.

Céd. X Y Rend (%) | Transigdes térmicas (°C)
2a NO: Pip 98 K 205-210 |
2b NO: Mor 30 K 258-262 |
2c NO: Dpa 63 K214-2191
2d NO: Ptz 99 K 210-226 (decomp.)
2e Pip OC1oH21 55 K127 N 1341
2f Mor OC1oH21 64 K 142 SmA 156-160 |
2g Dpa OC1oH21 56 K 80 SmA 110-115 |
2h Ptz OC1oH21 84 K1211

Conclusoes

Com os resultados obtidos até agora, podemos
concluir que o acoplamento de aminas secundarias
aos nucleos arométicos derivados de isoxazéis 3,5-
dissubstituidos  modificaram  positivamente 0
comportamento liquido-cristalino e de fluorescéncia
dos compostos finais.
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