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Mitjancant técniques experimentals i informatiques, els autors d'aquest treball van analitzar I'eficiéncia d'alguns

grups de molécules, derivades de compostos de pirazol, usades com a precatalitzadors en els processos de sintesis
organiques realitzats amb la reacci6 de Heck.
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Figura 1. Els lligands piridilpirazole s'han fet servir com pre-catalitzadors en la reaccié de Heck entre halurs de fenil i acrilat de tert-butil.

Alguns complexes amb férmula [PdCI2(L)], on L és un lligand piridilpirazole (Figura 1), s'han fet servir com pre-catalitzadors
en la reaccié de Heck entre halurs de fenil i acrilat de tert-butil. La reaccié de Heck és una de les reaccions que més utilitzen
complexos de Pd(ll) com a catalitzadors en sintesis organiques [i, ii, iii].

En aquest treball s'utilitzen lligands pirazolics amb diferents substituents en la posicié N1 de I'anell de la pirazole. La sintesi

i caracteritzacio d'alguns lligands derivats del piridilpirazole amb diferents substituents en les posicions 3, 5 de I'anell de la
pirazole han estat descrits a la bibliografia [iv, v, vi], i les reaccions d'alguns d'aquests lligands amb Pd(ll) s'han estudiat en el
nostre laboratori [vii, viii, ix]. El problema més comu en la Quimica de Coordinacio dels lligands piridilpirazole a ions metal-lics,
és la baixa solubilitat d'aquests complexos en dissolvents organics. La solubilitat augmenta si s'incorporen grups alquil o
hidroxialquil en la posicié N1 de I'anell de pirazole. En altres articles publicats recentment, nosaltres hem descrit la sintesi i
caracteritzacié d'alguns lligands derivats del N-alquil-3,5-pirazole amb grups etil, octil i hidroxietil en la posicié N1, i a més hem
estudiat la seva reactivitat amb Pd(ll).

En els estudis catalitics els millors resultats es van obtenir quan el substituent conté el grup hidroxil (Figura 2) ja que els
complexos corresponents donen molt bon resultats com catalitzadors en les reaccions de Heck amb clorobenzé com halur
aromatic. Estudis teorics han confirmat que la preséncia de un grup OH en el substituent de N1 afavoreix la dissociacio de
l'enllag Pd-X, ja que estabilitza el complex cationic i termodinamicament s'afavoreix el procés en absencia de molecules de
dissolvent coordinades.
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1a R'=Ph R?= Hydraxyethy
ib: R' =FPh R?= Octyl
1¢:R'=Ph Ri= Etl

1d: R' = Ph R?=H

1e: R1=CF, R?= Hydroxyethyl

1. RT= CFs R2= Ociyl

19: R' = CF; Ri= Et

1h: R' = CF4 Ri=H

1i: R'= CFy Ri= (CH:CH:0).CH4

Figura 2. En els estudis catalitics els millors resultats es van obtenir quan el substituent conté el grup hidroxil.
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