Compostos aromaticos e
heteroaromaticos



Aromatico vs. insaturado

v' Estabilidade maior dos compostos aromaticos
v" Planaridade do anel e conjugacéao das insaturacoes

v" A aromaticidade e a regra de Huckel

Regra de Huckel: o numero de
elétrons ©t deve ser igual a 4n+2,
dando n um numero inteiro

Morfina



Compostos aromaticos
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Estruturas de Representacao
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Compostos aromaticos

Piridina Pirrol

g

Benzeno 7 ‘




Reatividade & aromaticidade
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Reatividade & aromaticidade
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Reatividade & aromaticidade
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Compostos aromaticos policiclicos
e heteroaromaticos

naftaleno fenantreno criseno
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Compostos aromaticos policiclicos
e heteroaromaticos

Orbital p que interage no
sistema aromatico

Orbital sp? fora do sistema

5 1 aromatico

piridina

furano




Outros compostos heteroaromaticos
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Bases nitrogenadas
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Compostos antiaromaticos

v' Compostos antiaromaticos sdo menos estaveis dos que 0s
nao aromaticos e 0s aromaticos

v Sao planos, com duplas ligacdes alternadas e nUmero de
elétrons 7 =4n

_|_

Ciclobutadieno e o cation ciclopentadienila sdo muito instaveis
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Aromatico vs. antiaromatico
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Nomenclatura

v Aromaticos monossubstituidos

bromobenzeno clorobenzeno nitrobenzeno etilbenzeno

: CH; O/OH O/NH2 USOgH

tolueno fenol anilina acido benzenossulfonico
metilbenzeno
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Nomenclatura

v Aromaticos monossubstituidos

I I
: OCH; : CH—CH, : Cp : Con : C=N

metoxibenzeno fenileteno benzaldeido acido benzoico benzonitrila
anisol estireno aldeido benzoico
e
CH3CHCH; CH:CHCH,CH, CH,CCH;
iIsopropilbenzeno 2-fenilbutano 2-metil-2-fenilpropano

cumeno sec-butilbenzeno tert-butilbenzeno
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Nomenclatura (2)

Oy Oron

grupo fenila grupo benzila

5 5D Qe

clorometilbenzeno éter fenilico éter benzilico
cloreto de benzila
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Reatividade

product of
V4 electrophilic addition

Y

b a nonaromatic
b compound

e F“’\ e
+ YT = b ¢ product of
\ electrophilic substitution
carbocation Y
intermediate O/ + HZ

an aromatic
compound
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Reducao do benzeno

Ni
O + My —55c 180atm Q
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Acidez do fenol e do acido benzoico

OH

OCH;
pK, = 10.20

COOH

OCHs;
pK, = 4.47

OH

CH;
pK, = 10.19

COOH

OH

pK, = 9.95

COOH

pK, = 4.20

OH

Cl

pK, = 9.38

COOH

Br
pK, = 4.00

OH

HC=0
pK, = 7.66

COOH

CH,C=0
pK, = 3.70

OH

NO,
pK,=7.14

COOH

pK, = 3.44
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Exemplos de heteroaromaticos

oxazole

S

=
N

pyridine

pyrazole
( /,N
replace one CH group N
with a nitrogen atom
___________________________ P
N
[} L
s) imidazole
thiazole

replace a second CH group
with a nitrogen atom

replace one CH group N

with a nitrogen atom m E\ N

__________________ Ean o )
N~ N

NOT a chemical reaction!
pyridazine

pyrimidine

1,2,3-razole

!
)
)

1,2,4-triazole

pyrazine



Exemplos de grupos funcionais

imatinib

Hadjuk, P.J.; Greer, J. Nature Rev. Drug Discov. 2007, 6, 211
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Exemplos de grupos funcionais (2)

O

Hadjuk, P.J.; Greer, J. Nature Rev. Drug Discov. 2007, 6, 211 21
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