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RESUMO

PINHEIRO, RHAYSSA, monografia de conclusdo do Curso de Bacharelado em
Quimica. Universidade Federal de Vigosa, setembro, 2023. Sintese e Avaliacdo da
Atividade Fitotoxica de ésteres derivados do carvacrol em reacdes catalisadas por Acido
de Lewis. Orientador: Patricia Fontes Pinheiro.

Os ésteres podem ser sintetizados por rea¢Ges entre acidos carboxilicos e alcoois,
usando catalise acida. Alguns ésteres sdo usados na agricultura como herbicidas, para o
controle de plantas daninhas, tendo como exemplo o 2,4-D isooctil éster. Dessa forma, o
objetivo deste trabalho foi usar o carvacrol (fenol natural) na sintese do &cido
carvacroxiacetico (AC), que tem estrutura similar & do 2,4-D (4cido 2,4-
diclorofenoxiacético), para obter novos ésteres e realizar ensaio biologico para determinar
o potencial fitotoxico (herbicida) das novas moléculas. Para isso, resolveu-se desenvolver
uma metodologia inédita para a sintese dos ésteres carvacroxiacetato de alquilas, usando
0 AC e os respectivos alcoois: metanol, etanol, propano-1-ol e butan-1-ol, iniciando pela
a escolha do catalisador (acido de Lewis). Os catalisadores testados na reacdo do AC com
metanol foram: Fe2(SO4)3.7H20, FeCls.6H20, Al2(SO4)3.7H20 e AICI3.6H20, todas as
reagOes foram realizadas usando 10 mol% de Fe** ou de Al**em relagdo ao AC. Aliquotas
dessas reacOes foram analisadas por cromatografia gasosa acoplada a espectrometria de
massas (CG-EM) para determinar qual catalisador foi 0 mais promissor. A reacdo que
apresentou os melhores resultados, onde foi observada a conversao total do AC com
metanol no éster carvacroxiacetato de metila, em temperatura ambiente, em 2 horas, foi
a usando como catalisador o AlCl3.6H20. Assim, os outros ésteres foram sintetizados por
essa metodologia inédita e foram caracterizados por espectroscopia no infravermelho
(IV), espectrometria de massas, por ressonancia magnética de hidrogénio e de carbono
13. Suspensdes contendo os ésteres sintetizados, a 3 mmol L™, foram preparadas em
Tween 80 a 1% (m m™), que foram usadas em um ensaio fitotdxico, in vitro, usando
sementes de alface e de sorgo. Os quatro ésteres inibiram 100% a germinacdo e o
crescimento radicular de alface e inibiram quase totalmente as raizes de sorgo. Essas
moléculas poderdo servir de modelo para a obtengdo de novos herbicidas, tendo como

grande vantagem a utilizacdo do carvacrol como precusor desses compostos.
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