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ELETRONESTEREOQUIMICA: TEORIA DA CONVERSAO DE UMA MISTURA
RACEMICA EM EXCESSO ENANTIOMERICO

Vagner Cunha Lima !

RESUMO

A sintese assimétrica direcionada para excesso enatiomérico ou sintese total de entidades é uma area da
estereoguimica que apresenta trés areas de mais recorréncia de sintese: (Nobel de 2021) Organocatélise;
Organometalica; Enzimética. Na literatura da atualidade néo existe a conversao da angulacdo rotacional
de uma molécula quiral promovida por campo eletromagnético, dessa forma serd quarta area e Ultima
da sintese orgénica assimétrica. A rotacdo maior que 360 graus de forma inversa que traduz a
transformacdo de R-(entidade molécula assimétrica) & S-(entidade molécula assimétrica) é uma
metodologia tedrica que surgiu com esforco da imaginacdo do vislumbre de uma molécula polar na
orientacdo do campo de micro-ondas e a orientacdo do Spin da magnetita férrica através transformacéo
por campo magnético. Com base nas metodologias anteriores, a teoria reacional sera uma inovacao na
sintese com melhoramento como: economia atdmica; energéetica e ambiental com base em metais que
promova essa reacao. A abertura dessa reacdo nao sera geral para toda a sintese com o olhar da sintese
isomérica ou reagdes que precise de geometria de catalisadores em relacéo a esfera de coordenacao.

Palavra-chave: Eletronestereoquimica, Estereoquimica, Quimica Organica Tedrica.

INTRODUCAO

Tomando como base o estudo tedrico da reacao de alilacdo, via as trés rotas sintéticas
com uso de metais, agilas ativas e ultrassom e outras metodologias, foi verificado na literatura
que para uma reacdo assimétrica é usado metais de transicdo com quelantes organicos. Nas
propostas de rotas sintéticas anteriores 0 uso de metais de transi¢cdo € mais recorrente com
objetivo de uma sintese mais delicada de produto enantiomérico de grupamento alcool e funcéo
C=C (souzaA, 2015).

A reacgéo de alilagdo promovidas por rotas de micro-ondas, ultrassom ndo apresenta a
formacao de um excesso enatiomérico que geralmente ocorre a formacéo de 50/ 50% S-R alcool
homoalilico atraves das reagdes de alilagdo e de compostos carbonilados. A forma energética
descrita apresenta ser mais adequado a reacao de alilacdo de acordo como os 12 principios da
Quimica verde com adequacdo do ndo uso de catalisador, economia atdmica, economia
energética e outros fatores dos principios (SILVA, 2015).
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Com anélise entre as quatros rotas sintéticas, para um mesmo objetivo molecular, temos

as equacdes quimicas para a formacao do alcool homoalilico, onde uma usa a anergia de micro-
ondas e as outras usam catalisadores de MOF de Eurdpio e argila (Quadro 1). A quarta
metodologia é usado acido de Brgnsted-Lowry (SILVA, 2015; souzA, 2015; ANDRADE,

2016).
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Quadro 1: Equac6es que leva ao mesmo produto reacional.

No quadro 1, faz a discussdo que metodologias diferentes de rea¢fes organicas podem
levar a0 mesmo produto. O pensamento geral para a pesquisa de diferentes rotas esta
relacionado com o lucro empresarial e ambiental. Analisando as equacdes temos que existe a
formacédo de subprodutos reacionais derivado desde catalisadores a energia de micro-ondas
como o subproduto em todas as reagdes o sal KBFzOH. Analisando todas as rotas, a mis viavel
em relacdo ao lucro e ambiental é a equacdo 1, onde € usado a energia de micro-ondas, pois ndo
ha formacao de produtos cataliticos. Dessa forma, ocorre a economia atdmica e insumo. Entéo
a pesquisa em quimica esta direcionada desde novas descobertas, mas especificamente para o
melhoramento de novas rotas sintéticas enfim de melhorar a sintese de medicamentos com

\ atividade contra HIV, Leucemia da Célula B, moléculas antitumoral.
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O alcool homoalilico sdo blocos de construcdo de moléculas ativas (Figura 1), onde
temos a spirofused que € um grupo funcional natural que apresenta atividade bioldgica. Rotas
sintéticas da atualidade vem sendo melhoradas de acordo com metodologias inovadoras de
sintese que apresenta atividade bactericida e tumoral e outras atividades bioldgica ativa (Xu,
2022 HU, 2019).
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Figura 1: Lactonas spirofused e lactams.

Direcionado o olhar para a figura 1, temos um catalisador de Pd (paladio) que faz uma esfera
de coordenacéo de nimero quatro. A sintese do produto que apresenta a configura especifica esta de

acordo com a propriedade catalitica da esfera de coordenacao entre o metal-ligante. De acordo com o

(Figura 2), podemos vé como o processo ocorre.
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Figura 2: Reacdo de Substituicdo onde o lodeto é o grupo de saida.

A geometria espacial do catalisador para essa reacdo, estd além de fazer com que a
molécula apresente uma configuracdo espacial especifica, é acelerar a reacdo e fazer com que
a reacdo apresente uma reacgdo de substituicdo entre o iodeto do grupo aromatico e o carbono
alfa da carbonila. Dessa forma, a proposta do artigo nao esta direcionada para essa catalise ou
catalise que apresente essa configuracdo. No estudo subsequente na metodologia, o estudo sera
direcionado para moléculas de &lcool homoalilico que apresente uma sintese mais simples de

entendimento.
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METODOLOGIA DISCUSSIVA ANALOGICA
O estudo feito na literatura da reacdo de alilacdo de compostos carbonilados por
aliltrifluorobrato de potassio com uso de acido de Lewis pode ser vista na figura 3; como o

catalisador gira no espago; como foi sintetizado o produto.

Configuracdo R

&
S

(R)-1-phenylbut-3-en-1-ol

Figura 3: Reacgdo de alilacdo catalisada por &cido de Lewis.

Dando sequéncia da ideia, foi visto que uma molécula que apresente atividade opta R
em relacdo ao seu produto esta de acordo com atividade opta do catalisador que gira em um
plano especifico de acordo com a figura 3. A imaginacao é que a molécula (R)-1-fenilbut-3-
en-1-ol apresenta um giro angular na solucdo como se todas estivesse enfileiradas acima e
abaixo, onde que a luz em um angulo de coordena (x,y) de centro (0,0) faz um angulo de luz

(Esquema 1).

Fonte: www.google.com.br

Esquema 1: polarimetro.
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A energia de micro-ondas, o campo eletromagnético com amplitude positiva alinha com
0 oxigénio da hidroxila e a depressdo da onde que se chama parte negativa de amplitude fixe
na parte positiva do carbono em virtude da eletronegatividade em relagéo ao deslocamento de
carga por inducdo. Com a frequéncia de 2,4 MHz, a molécula do alcool homoalilico perde
energia se movimentando na forma de calor fazendo uma constate diatérmica que é a conversao
de calo em movimento. A rotacdo molecular ndo passa de 180° verificando que néo a existéncia

da transformacdo da mistura rassémica em excesso enatiomerico (Esquema 2).
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Esquema 2: A radiacdo de micro-ondas interagindo com o alcool homoalilico.
Fonte: Vagner Cunha Lima

Relacionando ao estudo do campo cristalino, dos elétrons da magnetita férrica, temos
que existe desdobramento da energia dos orbitais eletrdnico provocado por campo magnético
em uma bobina de tesla. Ao passar pelo 0 magnetismo, apresenta orientacdo dos elétrons e o
desdobramento dos orbitais do material. Com base no procedimento experimental para o

material, segue uma equacao geral 1.

E= ge...B.ms

Equacao 1: Energia do desdobramento do campo cristalino

Finalizando a analogia, temos um campo cristalino que supostamente a solucdo do

alcool homoalilico pode ser congelada, entdo é aplicado um campo magnético com uso da

bobina de tesla analogicamente com uso de magnetita férrica (transformacdo do metal ferrita

em um ima féerrica).
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RESULTADO ANALOGICO

O congelamento do alcool homoalilico derivado de uma reacdo no micro-ondas sera
submetido ao campo magnético em dois clicks, onde a molécula passa de uma orientacdo de
180° e depois 181° para ter uma configuracdo final de R ou S-alcool homolilico de acordo
(Figura 3).
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Figura 3: Alcool homoalilico congelado passando por um campo magnético na bobina de
tesla analogicamente feito como a magnetita férrica para tentar girar a molécula em um plano

com giro maior de G > 360°.

Fonte: Vagner Cunha Lima
Com finalidade, essa transformacdo magnética ndo serd aplicada para sintese que

envolva metais de transicdo em relagdo ao uso especifico de esfera de coordenacdo, molécula

gue apresenta uma isomerica ou reagdo isomérica como cicloadi¢do [4+2] ou outras rea¢des de
ciclo adicdo. A proposta geral é fazer com que a molécula gire mais de 360° para ter uma

configura R ou S que o campo magnético aplicado B sera de acordo com cada molécula
envolvida.
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CONCLUSAO ANALOGICA

O Trabalho tedrico foi pensado com a visualizacdo da reacao de alilacdo no micro-ondas
e o efeito conforme analogia da magnetita férrica. Dessa forma, foi pensado se uma mistura
racémica pode ser transformado em um excesso enantiomérico ou um enantiomero por campo
mgnético? E UM trabalho tedrico que ndo existe na literatura e nem no campo do estudo da
estereoquimica, onde O Prémio Nobel de 2021 foi catalise enantiomérica com uso de

catalisador organico, ou seja, area da organocatalise.
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