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Introducéo

A mangiferina (Mdf), @,3,6,7-tetraidroxixantona-C2-b-
D-glucosideo), € uma substancia natural extraida de
varias plantas inclusive da Mangifera indica
(mangueira). Apesar dessa substancia ja apresentar
inlmeros estudos quanto a sua acdo bioldgica,
poucos estudos foram feitos em relacdo as suas
caracteristicas fisicas e quimicas. Embora sua
estrutura molecular® ja tenha sido determinada, sua
estrutura cristalina ainda é desconhecida. Assim a
difracdo de raios X (DRX) por monocristal foi utilizada
para se ter acesso a geometria intra e intermolecular
da Mgf. A Mgf pura foi obtida a partir de extratos
etandlicos (H,O/EtOH,1:1) da casca do caule de M.
indica. Um monocristal de 0,06x0,07x0,27mm? foi
montado no difratdmetro Kappa-CCD da Enraf-Nonius,
Mok, (I = 0.71073 A). A estrutura cristalina foi
determinada e refinada usando o0s programas
SHELXS-97% e SHELXL-97°, respectivamente.

Resultados e Discussao

Os principais parametros cristalograficos obtidos
sdo: Grupo Espacial= P1; a = 7,6575(5), b =
11,2094(8), ¢ = 11.8749(8) A; a = 79,967(5)°, b =
87,988(4)°, g = 72,164(4)°; V = 9553(1) A z =2
Dens. = 1,63 Mg/m3; Reflexdes Coletadas = 11605;
Reflexbes Independentes = 6229 [R(int) = 0,0470];
Parametros= 586; R1[I>2s(l)]= 0,0573; wR2[I>2s(l)] =
0,1397; R1[Total] = 0,0768; wR2[Total] = 0,1540; S =
1,032. A estrutura apresenta duas moléculas na
unidade assimétrica as quais se interagem por meio
de ligacdo de hidrogénio (Figural). As duas
moléculas na unidade assimétrica diferenciam-se
entre si pelos diferentes angulos de tor¢cdo dos
acucares D-glucosideo: molécula A 129,28° e
molécula B 86,60°. Observou-se também que as
hidroxilas das posi¢cdes O10 e 021 arranjam-se de
forma diferente nas duas moléculas, o que muito
provavelmente esteja ocasionando as torcbes dos
acglcares e consequentemente contribuindo para a
existéncia de duas moléculas na assimétrica. A
estrutura apresenta ainda cinco aguas de
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cristalizagdo independentes por simetria (Figura 2).
As posicdes das aguas de cristalizagdo e as varias

ligacbes de hidrogénio envolvendo agua-agua, agua-
molécula A, &gua-molécula B, molécula A-molécula
empacotamento

B, participam do cristalino

estabilizando a estrutura.

Molecula B

Figura 2 Empacotamento cristalino da mangiferina
mostrando as moléculas A e B e aguas de
cristalizacéo.

Conclusdes |

A MGF foi cristalizada e sua estrutura determinada
sem ambiglidades por DRX. Suas geometria intra e
intermoleculares foram apresentadas.
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