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Synthèse du patchoulol

Le patchoulol est un alcool de formule brute C15H260. Il est issu de l’huile essentielle d’une
famille de plantes, les patchoulis, voisines des menthes, et utilisé en parfumerie moderne.

La réaction de Diels-AIder entre un cyclohexadiène disubstitué et la but-3-én-2-one four-
nit le composé A (C12H18O) de stéréochimie endo :

1. Préciser la formule semi-développée et la nomenclature du cyclohexadiène de départ.

Solution:

2. Quel est le mécanisme de la réaction? Préciser, sans la justifier, l’approche des deux
réactifs conduisant au composé A endo.

Solution: L’approche se fait selon deux plans parallèles :
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3. Quels produits secondaires obtient-on en effectuant la réaction ?

Solution:

On donne les orbitales moléculaires du système πobtenues par un calcul de Hückel sur
le cyclohexadiène disubstitué modélisé par le 2-méthylpenta-l,3-diène et sur la but-3-én-
2-one. Les grandeurs α et β sont négatives.
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On précise que le diagramme du 2-méthylpenta-l,3-diène est rempli par 8 électrons et
celui de la but-3-én-2-one par 6 électrons.

4. Identifier les orbitales frontières des deux molécules.

Solution: Les orbitales frontières sont :

HO BV
2-méthylpenta-l,3-diène α + 0, 48.β α− 0, 71.β

but-3-én-2-one α + 1, 00.β α− 0, 41.β

5. Quelle est l’interaction prédominante entre ces orbitales ?

Solution: L’interaction princiaple est entre la HO la plus haute (celle du diène) et
la BV la plus basse (celle de la cétone).

6. En admettant que la liaison carbone-carbone qui se forme de façon privilégiée fasse
intervenir les atomes qui ont les plus gros coefficients dans chacune des orbitales inter-
agissantes, justifier le fait que A est le produit majoritaire de la réaction. On se limitera
à expliquer la régiosélectivité et non la stéréosélectivité endo de la réaction.
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Solution:


