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Introducao

Durante os ultimos anos, as técnicas de RMN
aplicadas a elucidagdo estrutural de compostos
organicos tém alcancado um altissimo grau de
sofisticagdo. Apesar dos recentes avangos
tecnolégicos em RMN, a literatura' mostra varios
exemplos de substancias nos quais a elucidacao
completa de maneira inequivoca sé foi possivel
através da técnica de difracdo de raios X. Dentro
deste contexto, esta ferramenta tem sido
extremamente valiosa para 0s quimicos e
bioquimicos, tendo em vista que é capaz de
caracterizar completamente uma dada estrutura,
permitindo sua descricdo precisa em termos de
disposicao relativa de grupos de atomos, &angulos
de ligagado, além de angulos de tor¢do (ou angulos
diedro) que definem sua conformacéo.

Este trabalho visa a determinagdo por difragao
de raios X das estruturas cristalinas dos compostos
1-(metil 5’-desoxi-2’,3’-O-isopropilideno-B-D-
ribofuranosid-5-i) -1H-nafto[2,3-d][1,2,3]triazol-4,9-
diona 1a e 1- (6’-desoxi-1’,2:3',4’-di-O-
isopropilideno-D-galactopiranos-6'-il)-1 H-nafto[2,3-
d][1,2,3]triazol-4,9-diona 1b, dos quais destaca-se
composto 1b, que apresentou atividade in vitro
contra alguns tipos de células cancerigenas.

Resultados e Discussao

Os cristais de 1a e 1b foram obtidos a partir da
recristalizagdo em acetonitrila, pelo método de
evaporacao lenta do solvente a temperatura
ambiente. As analises de difracdo de raios X foram
realizadas a 298 K, utilizando o difratémetro Kappa-
CCD e radiacdo MoKa (A = 0,71073 A). As
estruturas foram resolvidas por meio de métodos
diretos e refinadas por meio de minimos quadrados
de matriz completa. Os principais dados
cristalograficos estao discriminados na Tabela 1. As
estruturas cristalinas dos compostos 1a e 1b estédo
apresentadas na Figura 1. O empacotamento
cristalino do composto 1a é mantido por interagdes
fracas na direcdo (110), do tipo Cgpo-H-—-O. O anel
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diidrofuranico apresenta conformagao envelope °E e
o anel 1,3-dioxolano é plano.

No empacotamento cristalino de 1b foi observado
uma molécula de acetonitrila, que é mantida por
interagbes fracas do tipo C-H--O e C-H--N. A
conformagéo do anel piranico foi definida como bote
torcido, enquanto os dois anéis 1,3-dioxolano
apresentaram a conformag&o envelope °E .

Tabela 1: Dados de cristalografia dos naftotriazéis
1ae 1b.

Naftotriazol 1a 1b
Férmula C19H19N306 CooH23N307:CoHsN
Massa Molecular 385.37 482.49
Grupo de Espaco P24 P24
Sist. Cristal. Monoclinico Monoclinico
al/A 5.8100 (12) 11.444 (2)
b/A 5.9825 (12) 8.7002 (17)
c/A 25.597 (5) 12.013 (2)
B/° 90.82 (3) 95.29 (3)
Volume / A° 889.6 (3) 1191.0 (4)
Densidide/g cm™ 1,439 1,345
R1 0,0779 0,0298
WR2 0,2207 0,0680
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Figura 1: Representacdo ORTEP dos naftotriazéis

Conclusoes

O estudo possibilitou a caracterizagdo das
estruturas dos naftotriazéis 1a e 1b, o que
possibilitara uma melhor interpretacdo de seus
resultados de atividade bioldgica.
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