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Introducao

Uma das classes de constituintes quimicos naturais
mais estudados biologicamente é a classe das
xantonas que abrange uma importante série de
heterociclos oxigenados.[” De modo geral, as
xantonas sao bastante estudadas com relacdo a sua
extragdo, isolamento e suas propriedades
biolégicas, porém, pouco se sabe sobre suas
propriedades fisico-quimicas no estado solido.

O produto natural 1,7-dihidroxi-3,8-dimetoxixantona,
bastante conhecido por suas propriedades
biolégicas, foi isolado da familia de plantas
Guttiferae.”?
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Uma justificativa para a escassez de trabalhos
estruturais de xantonas como a 1,7-dihidroxi-3,8-
dimetoxixantona esta relacionada com a dificuldade
de obtencdo de cristais de qualidade para a
realizagdo de medidas de difragao de raios X (DRX)
por monocristal. Assim, o objetivo deste trabalho é a
obtengdo de monocristais de qualidade e,
consequentemente, realizar a andlise das
geometrias intra e intermoleculares da 1,7-dihidroxi-
3,8-dimetoxixantona.

Resultados e Discussao

Os monocristais de 1,7-dihidroxi-3,8-
dimetoxixantona para a andlise de DRX foram
obtidos, apds varias tentativas de re-cristalizagdo em
uma série de solventes, em mistura de etanol e
metanol 1:1 (v/v). Apds a coleta de dados de DRX a
estrutura foi determinada por métodos diretos
usando SHELXS-97 e o modelo foi refinado usando
o programa SHELXL-97 por minimos quadrados de
matriz completa em F2.

O composto natural cristalizou em um grupo
espacial nao centrossimétrico P2:2,2; com uma
molécula na unidade assimétrica (Figura 1).
Observam-se que existem duas ligagbes de
hidrogénio intramoleculares que ocorrem entre os
atomos O1-H1---09 e O7-H7---08.
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Figura 1. Representagdo ORTEP da 1,7-dihidroxi-
3,8-dimetoxixantona.

Através da andlise das geometrias intramoleculares
evidenciou-se, como esperado, a planaridade do
sistema xanténico, incluindo os 5 oxigénios ligados
diretamente aos anéis. Considerando um plano
passando por todos os atomos que formam os anéis
A, B e C, o desvio quadratico médio encontrado é de
0,0231. Com relacao as interagdes intermoleculares
observam-se duas ligagdes de hidrogénio que
apresentam consideravel importancia para a
estabilizagdo do empacotamento cristalino. Uma

delas é a interagdo O7-H7:--O7 que forma uma
cadeia helicoidal, operada pelo eixo parafuso 24, ao
longo do eixo a, e outra mais fraca que envolve O1—

H1---O3 estabilizando a rede cristalina ao longo da
direcao b.

Conclusoes

O produto natural 1,7-dihidroxi-3,8-dimetoxixantona
foi cristalizado e sua estrutura intra e intermolecular
foi determinada por meio de DRX.
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