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Quimioossensores fluorescentes vem sendo amplamente estudados devido a suas vantagens
como alta sensibilidade, seletividade, baixo tempo de resposta € minima invasividade, além de
suas propriedades bioldgicas e aplicagdes medicinais . A classe de sensores estudada neste
projeto ¢ referente ao nucleo aza-borodipirrometenos (aza-BODIPY), mais conhecido por sua
utilizagdo como agentes para terapia fotodindmica ¥, Essas sondas possuem grande interesse
devido a suas propriedades fotofisicas, sintese simples e robustas, possibilidade de diversificacao
estrutural e por apresentarem faixas de comprimentos de onda de absorcdo na regido do
infravermelho proximo (NIR), assim sua aplicabilidade pode abranger desde a detec¢dao de
analitos como fons metélicos até o tratamento de tumores in vivo 2,

A partir destes conceitos o presente trabalho teve como objetivo a sintese de um
quimiossensor hibrido utilizando o nucleo aza-BODIPY e a classe das dihidropirimidinonas
(DHPM), que sdo anéis heterociclicos derivados de uma reagdo multicomponente, muito estudada
devido a suas propriedades farmacologicamente ativas, semelhanga com estruturas quimicas de
produtos naturais e acidos nucléicos, € ampla variedade de interagdo com biomoléculas P!, Além
de apresentarem grande atividade bioldgica conhecida, como antiinflamatoria, antiflingica, anti
cancerigena, antibacteriana, antiviral e antihipertensiva 4,

A sintese geral para formacdo do nucleo aza-BODIPY em questdo ocorre segundo mostrado
na figura 1 e os rendimentos das reagdes ja realizadas até o presente momento estdo
demonstradas na tabela 1 ao final do resumo.

A primeira etapa envolve uma reagdo multicomponente para formacdo das DHPM (1), onde
foi utilizado 5 mmol do aldeido, 6 mmol da uréia/tiouréia e 5 mmol da acetilacetona em 5 mL de
etanol PA sob catélise de cloreto de cério heptahidratado, em agitacdo e refluxo a 80°C por seis
horas. Apdés o tempo, a reacdo foi vertida em um béquer com gelo, filtrada a vacuo e
recristalizada em etanol PA. Os produtos, dependendo dos substituintes, foram obtidos como
solidos variando do branco ao marrom e todos foram caracterizados via Cromatografia gasosa
acoplada a espectrometria de massas (CG-EM) e Ressonancia magnética nuclear (RMN) de H',
C" ¢ DEPT.

A segunda etapa, para formacao das chalconas (2), envolveu uma reagao de Claisen-Schmidt,
onde foi utilizado 5 mmol do composto 1, 5 mmol de vanilina ¢ 10 mmol de hidroxido de sddio
em 10 mL de etanol PA. A reagdo ficou sob agitacdo a temperatura ambiente por vinte e quatro
horas e por fim foi vertida em um béquer com gelo e filtrada a vacuo. Os produtos foram obtidos
como solidos amarelos e laranjas, que foram detectados por CG-EM, porém por dificuldade na
etapa de recristalizacdo ndo foi possivel até o0 momento sua caracterizagdo por RMN.

A terceira etapa, foi realizada com o produto sem recristalizacdo seguindo a seguinte
metodologia, foi utilizado 0,5 mmol do composto 2, 5 mmol de nitrometano e 2,5 mmol de
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dietilamina em 1,1 mL de etanol, sob refluxo por 24 horas. Ao final do tempo a reag¢do foi
acidificada com HCI, porém ndo houve precipitagdo, entdo foi realizado uma extragdo com
acetato e agua (3x). O produto foi identificado via CG-EM, porém apresentava impurezas e sobra
dos materiais de partida.

Como perspectivas futuras, serda otimizado a purificagdo das chalconas para a sequencia
reacional ocorra melhores rendimentos.

Figura 1. Sintese Geral
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Tabela 1. Substituintes utilizados na sintese.
Composto R1 R2 R3 R4 Rendimento (%)

1 (0] H - - 95
1 S H - - 99
1 S NMe2 - - 51
2 O H H H 79*
2 (6] H Cl H 42%
2 O H OMe H 32%
2 (6] H OMe OMe 41%*
2 S H OMe H 42%
2 S H OH OMe 36

* Rendimento bruto, pois estdo em fase de purificagdo.
Palavras-chave: Quimiossensores. aza-BODIPY. Dihidropirimidinonas.
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