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Palavras Chave: Pironas, difragdo de raios X.
Introducao

As pironas pertencem a classe de compostos
heterociclicos de seis membros que contém um
atomo de oxigénio e sdo de interesse nos estudos
de novos farmacos, devido ao fato de alguns de
seus derivados apresentarem atividade
antimoluscicida e antioxidante'. O Laboratério de
Sintese Organica do Instituto de Quimica e
Biotecnologia da UFAL, vem desenvolvendo
atividades de pesquisa visando obter derivados
pirdnicos que sejam, sob o aspecto farmacoldgico,
potencialmente ativos. Apdés a obtencado de tais
compostos, foi realizado um estudo cristaloquimico
visando validar a sua sintese e obter um conjunto
de dados relevantes numa analise quimico-
farmacoldgica. Através dos dados de intensidade
dos feixes de raios X difratados pela amostra em
questdo €& possivel propor um modelo estrutural
quimicamente coerente e que possa fornecer dados
de importéncia capital para a predicdo de suas
propriedades.

Resultados e Discussao

Os dados foram coletados a temperatura ambiente
(T = 298K), por meio de um difratbmetro Kappa
CCD Enraf Nonius?, utilizando radiacao
monocromatica, MoKo, (A = 0,71073 A). Os
principais dados cristalogréaficos sdo: grupo espacial
P2,/c, sistema cristalino monoclinico, a = 8,9939(2)
A, b =8,2312(4) A, c = 18,9044(8); B = 101,412(2)°,
Z =4,V =1371,84(9) A* e F (000) = 560. Foram
coletadas 5298 reflexdes sendo 3.113
independentes com [R(int) = 0,0172]. A estrutura
cristalina foi resolvida usando métodos diretos e
refinada anisotropicamente pelo método dos
minimos quadrados®. Ryps = 0,050 € S = 1,05

Figura 1. Representacio ORTEP3 da molécula titulo com os
dtomos identificados e fator de vibracdo térmica a 50% de
probabilidade’.

32° Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica

Conclusoes

Os anéis fenilas apresentam 1,380 A e 120° para
medidas de distancias e angulos médios de ligacéo,
respectivamente e, portanto, dentro dos valores
esperados para este tipo de anel. Suas
conformacdes s&o, dentro do erro experimental,
planares. O anel lactbnico mostra-se numa
conformacdo de meia cadeira distorcida com os
atomos Cg, O4, C, e C; formando a base da cadeira,
uma vez que o angulo de torsdo envolvendo tais
atomos é de 2,12 O atomo O, da carbonila
acompanha o referido plano, uma vez que dista
0,012 A do mesmo e apresenta -177,8° para o
angulo torsional envolvendo O, C,, O € Cg. No
entanto, os atomos C, e Cs estdo abaixo do plano
em questdo pois estdo a 0,080 e -1,102 A do
mesmo e apresenta o angulo de torsdo O4-C¢-Cs-C4
de -21,1%. Os atomos Cs e Cg acompanham os
planos médios que passam pelos anéis fenilas a
que estao associados com angulos de torsdo Cs-Cy-
Ce-Cs e CgCy-Cx-Cyz com valores de 179,5 e
176,99, respectivamente. As quatro moléculas séo
mantidas na cela unitaria por interacbes
secundarias que apresentam os seguintes valores:
02" .H5 = 2.49 A; 02"..Cc5 =3.361(3) A; C5" —
H5 =0.92 A ; 02%.. H5" - C5" = 156°. O3"..H12 =
254 A;03"..C3=3.433(2) A; C3-H12=0.99 A;
03"..H12 — C12 = 150°. O3"..H15 = 2.42 A ;
03"..C6 = 3.380(2) A ; C6 — H15 = 0.99 A;
03"..H15 - C6 = 1612 {[i] = (x, 5/2 - y, 1/2 + 2); [ii] =
(-x, 1/2+y,1/2-2z)}.
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