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Introdução  

 Os Triterpenos pentacíclicos (TTPC) compõem uma 
classe de compostos químicos que têm sido 
freqüentemente isolados de espécies da família 
Celastraceae. A partir ramos e talos da planta 
Maytenus imbricata foi obtido a 30-dihidroxi-lup-
20(29)-en-3-ona.[1] 
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 Um fator importante para o estudo cristalográfico dos 
TTPC é a conformação dos anéis.[2] Pequenas 
diferenças conformacionais podem alterar suas 
propriedades físicas dificultando sua identificação por 
meio de técnicas espectroscópicas. Apesar do 
grande de número de TTPC poucos possuem 
estrutura cristalina determinada. No banco de dados 
cristalográfico da Cambridge (CSD) estão 
depositados pouco mais de 40 estruturas de TTPC. 
O objetivo do presente trabalho é descrever, pela 

primeira vez, a estrutura da 30-dihidroxi-lup-20(29)-en-
3-ona por meio de difração de raios X (DRX). 

Resultados e Discussão  

O monocristal utilizado na medida de DRX foi obtido 
depois de várias tentativas de cristalização. Bons 
monocristais foram conseguidos em 
clorofórmio/etanol 1:1. A medida experimental de DRX 
por monocristal foi realizada no difratômetro Kappa-
CCD Enraf-Nonius, Mo Kα (λ = 0.71073 Å). 
A estrutura cristalina foi determinada por métodos 

diretos e refinada por mínimos quadrados de matriz 
completa em F2,usando os programas SHELXS-97 e 
SHELXL-97, respectivamente. Os principais 
parâmetros cristalográficos obtidos são: Formula 
Molecular= C30H42O2; MM = 439,17; Grupo Espacial = 
P1; a = 9.552(5) Å, b = 9.708(5) Å, c = 14.470(5) Å; 
α = 93.832(5)º, β = 102.834(5)º, γ = 103.308(5)º; V = 
1263.3(10) Å3; Z = 2; Densidade = 1,155 Mg/m3; 

Reflexões Coletadas = 33653; Reflexões 
Independentes = 6452 [R(int) = 0,0453]; Numero de 
Parâmetros = 596; R1[I>2σ(I)] = 0,581; wR2[I>2σ(I)]= 
0,1581; R1[Total] = 0,0643; wR2[Total] = 0,1581; S = 
1,067. 
A estrutura cristalizou no grupo especial P1 (Fig. 1) 

apresentando duas moléculas na unidade 
assimétrica. Uma das moléculas apresentou 
desordem estática nos átomos de oxigênio o que 
provavelmente contribuiu para a quebra da simetria de 
inversão. Ligações de hidrogênio fracas ocorrem na 
direção [110] estabilizando o empacotamento 
cristalino. 

  

 
 
Figura 1: Representação ORTEP do composto 
estudado com elipsóides a 50% de probabilidade.  

Conclusão 

A estrutura da 30-dihidroxi-lup-20(29)-en-3-ona foi 
cristalizada e determinada por DRX. A ausência de 
centro de inversão pode estar associado à desordem 
estática e às diferenças na conformação dos anéis de 
seis e cinco membros. 
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