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Figura 1S. Sítio de ligação da tripanotiona com TR. Em alaranjado, a

conformação do tripanotiona encontrada no experimento de superposição

molecular e, em verde, a conformação na estrutura cristalina (1BZL)

Figura 2S. Solução de menor energia encontrada no experimento de

superposição molecular da monobenzilamina 5 (azul) com a TR. Em verde,

para fins de comparação, a tripanotiona na conformação da estrutura
cristalina

Figura 3S. Solução de menor energia encontrada no experimento de
superposição molecular da dibenzilamina 15 (rosa) com a TR. Em verde,

para fins de comparação, a tripanotiona na conformação da estrutura

cristalina

*e-mail: renatabo@farmacia.ufmg.br
#Endereço atual: Departamento de Produtos Farmacêuticos, Faculdade de Farmácia, Universidade Federal de Minas Gerais, Av. Presidente Antônio Carlos,
6627, 31270-901 Belo Horizonte – MG, Brasil



Quim. Novade Oliveira et al.S2

Esquema 1S. i) HCl, NaNO
2
; ii) furano ou furfural, C

6
H

5
NO

2
 ou C

6
H

5
CN,

acetona, CuCl
2

Esquema 2S. i) H
2
/Pd; ii) CH

3
COONa, (CH

3
CO)

2
O

Esquema 3S. i) LiAlH
4
, THF; ii) CH

3
COONa, (CH

3
CO)

2
O

Esquema 4S. i) H
2
SO

4
, 85 ºC; ii) KOH, H

2
O

2
, 45 ºC

Esquema 5S. i) H
2
NCONHNH

2
.HCl, CH

3
COONa, EtOH/H

2
O; ii)

H
2
NCSNHNH

2
, AcOH, EtOH


