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Introducao |

A busca por moluscicidas é de grande interesse
para o controle biolégico de doencas parasitarias,
em especial a esquistossomose. Derivados do
lapachol, uma naftoquinona facilmente extraida de
um grande nimero de espécies da Tabebuia sp.
(Bignoniaceae)', séo bastante conhecidos por suas
caracteristicas terapéuticas, das quais pode-se
destacar a atividade moluscicida®. O N-metil-amino-
norlapachol é um derivado do norlapachol que esta
sendo submetido a ensaios biolégicos, com o
objetivo de testar sua atividade moluscicida. Sua
estrutura foi determinada utilizando a Cristalografia
de raios X. Outros dados estruturais foram obtidos
utiizando o meétodo da teoria do funcional da
densidade (DFT).

Resultados e Discussao |

Os dados foram coletados utilizando-se um
Difratdbmetro Automatico Kappa CCD. Apés a coleta
dos dados e a posterior determinacdo estrutural,
obteve-se o0s seguintes dados cristalogréaficos:

sistema cristalino triclinico, grupo espacial P1, a =
7.1759(2) A, b = 7.8601(2) A, ¢ = 11.5692(2) A, o =
101.0450(10)°, B = 89.2980(10)°, y = 93.6540(10)°;
V= 639.15(3) A3, Z = 2, F(000) = 254, R1 = 0.0538,
S =0.941. Foram coletadas 3049 reflexdes
independentes com R(int) = 0.0680.
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Figura 1. Representacdo ORTEP do N-metil-amino-
norlapachol.
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Na tabela 1, encontram-se as energias total para as
estruturas cristalografica e otimizada, obtidas por
DFT. Observa-se que a estrutura otimizada possui
menor energia do que a cristalografica, sendo,
portanto, mais estavel. A figura 2 representa a
sobreposicdo entre as duas estruturas. Analisando a
figura, verifica-se que ambas as estruturas s&o
similares, diferindo apenas na posicdo dos grupos
metil. [

Figura 2. Superposicdo entre as estruturas
otimizada e cristalogrdfica do N-metil-amino-
norlapachol.

Tabela 1. Energias total das estruturas
cristalogrédfica e otimizada do N-metil-amino-
norlapachol.

Estrutura Estrutura Tedrica
Cristalogréfica
E: (kcal/mol) -492623.4232 -492796.5000

Conclusodes

Analisando os dados estruturais (comprimentos e
angulos interatbmicos, torcdo etc.) verifica-se que
0s mesmos estdo de acordo com os valores
experimentais encontrados na literatura. Vale
ressaltar que célculos de outras propriedades fisico-
guimicas estédo sendo efetuados.

Agradecimentos

CNPqg CAPES UFAL FAPESP

! Barbosa, P.T.; Camara, C.A. ; Silva, T.M.S.; Martins, R.M.; Pinto, A.C.;
Vargas; M.D. Bioorg. Med. Chem. 13 (2005) 6464.

21 ima, N.M.F.;Santos, A.F.;Porfirio, Z, Goulart, M.O.F.;Sant’ana, A.E.G.
Acta Trop., 2002, 83, 43.



