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Resumo

A (1E,4E)-1,5-bis(2,3,4-trimetoxi-fenil)-pent-1,4-dien-3-ona estruturalmente possui um sistema conjugado forma
por uma cetona q,B-insaturada (enona) ligada a dois anéis aromdaticos substituidos. Vérias atividades biolégica
atribuidas a esses derivados, entre elas destacam-se algumas como, a atividade antiviral, anticancerigena,
atividades antiprotozodria, leishmanicida, anti-inflamatérias, etc. Neste trabalho descreve-se a sintese para ens
bioldgicos e a andlise de dados espectrométricos de RMN de H e C-13 (1D e 2D) que permitiram estabelecer a
completa atribuicdo dos deslocamentos quimicos dos dtomos de hidrogénio e de Carbono-13 da substéncia,
utilizando as técnicas de Dept, Cosy, hetcor e hmbc.
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Introdugao

A busca por substd@ncias biologicamente ativas é bastante intensa e o isolamento de produtos naturais geralmi
leva a quantidades pequenas, sendo a sintese em laboratério uma maneira de obter quantidades maiores e ur
maior nimero de derivados estruturalmente diferentes. Devido as varias atividades bioldgicas dessas substanc
tais como a atividade antiviral de 4’-etbxi-2"-hidréxi-4,6’- dimetdxichalcona a qual é bastante ativa contra cepa
rinovirus (ISHITSUKA et al., 1982), a 2°,4’-di-hidroxi-6-metéxi-chalcona que inibi a protease NS3 do virus da den
(DEN-2) (KIAT et al., 2006). A atividade contra o virus do herpes simples (PHRUTIVORAPONGKUL et al., 2003), ¢
inibicdo de HIV-1 em linfocitos-H9 de camundongos por 2-metoxi-3-metil-4,6-diidroxi-5-(3"- hidroxi)cinamoil-
benzaldeido (WU et al., 2003), a atividade leishmanicida (DE MELLO et al., 2014), entre outras. Tal substéncia f
objeto de sintese.

Material e métodos

Os espectros de RMN foram feitos em um Espectrémetro de ressonéncia magnética nuclear Varian Mercury D?
(Po6s-Graduacdo em Quimica/ UFPA), utilizando como solvente o CDCI3 e TMS como padrdo interno. A substan
sintetizada utilizando o procedimento geral, em baldo de fundo chato e boca esmerilhada (125mL), colocado el
banho de gelo, foram adicionados na seqiéncia: o solvente (15mL; EtOH ou MeOH), a cetona (~10mmol), o
catalisador (15mL de solucdo de NaOH 10%) e o aldeido (com excesso de 10%). A mistura de reacdo foi manti
em agitacdo magnética a 40°C por 4hs. Posteriormente, foi resfriada e deixada em freezer durante 48h. Apos e
periodo foi feito uma decantagdo e o produto sélido foi filtrado a vacuo. O produto obtido foi entdo lavado e
recristalizado. A substdncia foi sintetizada utilizando acetona (11mmol; 1,3mL) e 2,3,4- trimetdxi-benzaldeido
(24mmol; 4,7g) como materiais de partida. Os cristais amarelos (OHORI et al., 2006), foram obtidos com rendin
de 80%.
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Resultado e discussao

Nos espectros de RMN1H (300MHz; CDCI3) de 1, foram identificados os sinais relativos aos hidrogénios H-8 e |
como um sistema do tipo AB, como um dupleto de constante de acoplamento de J~16Hz caracterizando, tamk
conformacdo trans dessas substdncias. Além dos sinais relativos aos hidrogénio aromaticos como um sistema
também, e aqueles relativos aos hidrogénios das metoxilas. No espectro de RMN13C (75MHz; CDCI3) foram
observados os sinais relativos aos carbonos aromdaticos, aos carbonos olefinicos (C7 e C8), aquele relativo ao
carbono carbonilico (C9) e aqueles relativos aos carbonos metoxilicos. No espectro de DEPT observam-se os sii
relativos aos carbonos metoxilicos (OCH3) e aqueles relativos aos carbonos metinicos (CH) para a substancia. |
espectro de COSY, verificam-se as correlagdes de H-4 com H-5 e de H-5 com H- 6, verificam-se também as
correlagdes relativas aos sinais de H-7 com H-8. No espectro de HETCOR foram observadas as correlagées dos
sinais relativos aos hidrogénios com os sinais relativos aos carbonos correspondentes. Os sinais relativo aos
carbonos ndo hidrogenados foram atribuidos com base no espectro de HMBC devido as correlagdes de J3, des
maneira pode-se atribuir os sinais relativos a todos os carbonos da substéncia.
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Conclusoes

Os métodos fisicos de RMN sdo de grande importdncia para a identificag@o estrutural, bem como para a comg
atribuicdo dos deslocamentos quimicos dos dtomos de hidrogénios e de carbonos da substéncia. Tais dados, p
auxiliar em cdlculos quimico-qudnticos, mapas de potencial eletrostaticos e em outros pardmetros fisico-quimic
da molécula.
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