Тотален синтез и структурно охарактеризиране на бензоксазолонови алелохимикали и техни серни биоизостери
Договор № 117/2016 г.
Алелохимикатите са вторични метаболити на растенията, които могат да бъдат освободени в околната среда в случаите на микробиална инфекция или при конкуренция между различни растителни видове за светлина, вода и хранителни вещества. Поради това през последните години се наблюдава засилен интерес към алелохимикалите и възможностите за използването им като моделни съединения при разработването на нови препарати с потенциално приложение в селското стопанство.

Основните цели на настоящия проект бяха насочени към синтез и структурно охарактеризиране на бензоксазолонови алелохимикали и техни серни биоизостери. В тази връзка беше предложен метод за получаването на 4-ацетил-2(3Н)-бензотиазолон (AcBТ) като серен аналог на природния 4-ацетил-2(3Н)-бензоксазолон. Разработеният от нас метод включваше постепенно изграждане на бензотиазоловия фрагмент от о-толуидин (евтин и достъпен реагент), последвано от поредица от трансформации на метиловата група до ацетилна. Целевият продукт беше синтезиран в 12 етапа с 23% тотален добив. Неговата структура беше доказана с ЯМР спектроскопия и рентгеноструктурен анализ. Получените резултати са докласвани на IX Национална конференция по химия и са подробно описани в публикацията "Synthesis of 4-acetyl-2(3H)-benzothiazolone: Sulfur bioisostere of benzoxazolone allelochemicals", изпратена за разглеждане във Phosphorus, Sulfur, and Silicon and the Related Elements.
В допълнение на изследванията по проекта беше синтезирано съединението 6-[4-хлорофенил)(1Н-1,2,4-триазол-1-ил)метил]-3-метил-2(3Н)-бензоксазолон като структурен аналог на редица противогъбични препарати от азоловата група. Резултатите от това направление са публикувани в Molbank.
