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Figura 1: Estrutura dos anéis Isoxazol e Isoxazolina.

Dentre as diversas metodologias descritas na literatura
para obtencao do nucleo isoxazol, destacam-se a reacao entre
B-dicetonas e excesso de hidroxilamina e a oxidacéo de aneis
Isoxazolinicos obtidos pela reacdo de ciclo-adicao [3+2] 1,3-
dipolar entre oxidos de nitrila e alcenos. Porém, esses metodos
acabam sendo restritos a poucos substratos ou exigindo
muitos passos reacionais. Como alternativa a esses métodos,
outra rota utilizada para a sintese de isoxazois € a cicloadicao
[3+2] 1,3-dipolar entre cloretos de oximoila com alcinos,
gerando diretamente o anel isoxazol. Nessa reacao o iodeto de
cobre pode ser utilizado como catalisador, gerando como
produto preferencial o regioisoméro 3,5-dissubstituidos.

das etapas reacig-nais para a obtencao de derivados de
Isoxazol, sera apresentado o metodo de obtencéo de isoxazois
através da cicloadicao catalisada de cloretos de oximoila com
alcinos utilizandg como catalisador Cul.

4a: R1 — R2 — OC8H17’ R3 — H,
4b: R1 - OC12H25, R2 - R3 - H,
4c: R1 = R3= R3 = OC12H25
4d: R1 = R3, R2=OC6H13

Figura 2: Morfologia das moléculas alvo.

Resultados e Discussao }

O processo utilizado para obtencéo dos isoxazais, inicia-

368 con a preparacao das oximas (2a-d) a partir dos aldeidos
(1&a-d),/[Esquema 1. Em seguida, é realizada uma cloracao onde
Al a tfoca do hidrogénio iminico por um atomo de cloro que

oximal (3a-c) adquirido no processo anterior fol usado para se
oliter o nucleo isoxazol atraves do procedimento de

Esquema 2: Rota sintética para obtencao do Isoxazol.

Os compostos 4a-d apresentaram comportamento
mesomorfico e foram analisadas por DSC e MOLP. A Tabela 1
exibe o comportamento termico dos isoxazois 4a-d, nela
observa-se que a mesofase depende do numero de cadeias
alquilicas e do seu tamanho. Através da avaliacdo das texturas
obtidas por MOLP observa-se que a presenca de dois grupos
alquilicos como substituintes no anel benzénico leva ao
surgimento de mesofases colunares (Figura 3a e b), enquanto
uma cadeia leva ao surgimento de mesofases esmeticas
(Figura 3c e d).

Tabela 1. Dados térmicos dos produtos 4a-d.

Comportamento
CL Rl R2 R3 Rend. Térmico (OC)

4a OCgH,;,  OCgH, H 54% K 50 Col,, 59-62 |

~ Neste trabalho €/proposta a sintese de novas moleculas 1b OC,H,, H H  50% K 87-90 SMC 98-99 |
derivadas do 3-arilisoxazol, contendo 0s substituintes nas T
posicdes meta e para do anel benzénico (Figura 2), que podem 4c OCjoHyy  OCyoHy io > 60% N 37-39 I
apresentar propriedades mesomorficas. Visando a diminuicao

4d H OC¢Hy4 H 54% SMA 54-60 |

Figura 3: Texturas do (a e b) composto 4a a temperatura ambiente em duas regides
diferentes, (c) composto 4b a 98 °C e (d) composto 4d a 56 °C.

[ Conclusoes }

A sintese de isoxazois pelo processo selecionado foi
bem sucedida, tendo o0s produtos obtidos apresentado
comportamento liquido-cristalino. A perspectiva que fica neste
trabalho € o seu acoplamento com a perileno bisimida para ter
agregados do tipo J ou H atraves da reacao de Mitsunobu.

cicloadicao [3+2] 1,3- dlpolar catalisada por Cul que promove a :
fo “ ao dos isoxazois 3,5-dissubstituidos (4a-d), conforme o Agrad ecimentos
Esguema 2.
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Esquema 1: Sintese das oximas 2a-d.
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