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As isoquinolinas constituem uma classe relevante de 0 |-3:iE!:mm
heterociclos nitrogenados, amplamente presentes em R{VYK % RSN
produtos naturais e em moléculas bioativas com N uggjgggbgv_) L
propriedades farmacoldgicas diversas.' Nesse contexto, a  gw. FTHOU oMe c07es0mn 56.76% d:rendimemo
eletrossintese organica tem se consolidado como uma  F=A

estratégia promissora para a construcdo seletiva e Esquema 1. Formacgo de isoquinolinas.
sustentavel desse tipo de estrutura.? Recentemente, nosso grupo de pesquisas desenvolveu um
protocolo para a sintese de isoquinolinas por meio de eletrossintese organica, empregando anodos
de prata, orto-alquinil benzaldeidos como substratos e acetato de amoénio como eletrdlito e fonte
de amoénia (Esquema 1). Embora o método tenha se mostrado bastante eficiente, o0 mecanismo
molecular detalhado dessa transformacdo permanece pouco explorado. A analise mecanistica,
baseada em cdlculos DFT e experimentos controle, permitiu a proposicao de um mecanismo de
reacdo viavel (Esquema 2a), incluindo a avaliacdo da viabilidade termodinamica de cada etapa
através das andlises das energias livres de Gibbs envolvidas (Esquema 2b). Os resultados
evidenciaram o papel crucial do dnodo de prata, que atua na liberacdo continua e controlada de
espécies cataliticas de Ag*, possibilitando etapas-chave do ciclo reacional (como a ciclizacdo 6-endo-
dig). Além disso, o acido acético, formado durante a decomposi¢cdo do acetato de amdnio, também
se mostrou essencial para a transformacdo, mediando etapas como a formac¢do da imina, a
protodemetalacdo e processos de protonagdo/desprotonacdo. De modo geral, os resultados
obtidos permitem compreender em maior profundidade o mecanismo da eletrossintese de
isoquinolinas e oferecem subsidios para o desenvolvimento de novas metodologias de construcao
de heterociclos com potencial aplicagcdo na area de Sintese Organica e em Quimica Medicinal.
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Esquema 2. a) Mecanismo proposto para a reacgdo; b) Caminho de reago
Perfil energético da reagdo.
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