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Introducao |

O entendimento da forga e geometria das interagdes
intermoleculares é necessario para o]
desenvolvimento de novos materiais
supramoleculares. As interagbes C—Hee+O, embora
sejam mais fracas que as ligagbes de hidrogénio
convencionais, sao certamente um dos fatores
determinantes da estrutura de estruturas sélidas de
proteinas’. Devido ao papel que estas interacdes
exercem nos processos de reconhecimento
molecular, é fundamental ter o conhecimento da

energia envolvida nestas interagbes. Neste
contexto, nosso objetivo aqui é descrever as
interagoes intermoleculares de enaminonas e

estimar a energia destas interagdes.

Resultados e Discussao \

Os dados cristalogréaficos e parametros estruturais
dos compostos 1 e 2 (Figura 1), podem ser
acessados no CCDC pelos numeros 649396 e
649394 respectivamente.
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Figura 1. Enaminonas estudadas neste trabalho.

Na enaminona 1 ocorre uma interagdo entre o
grupo C(O) e o hidrogénio da metila (C5) e
metilénico (C6) com distancias interatémicas de
3.274(5) A para C5--0 e 3.583(5) A para C6--O (1-
X, 1/2+y, 1.5-z) formando uma cadeia infinita ao
longo de [100] (Figura 2). Na estrutura cristalina de
2, as moléculas se organizaram em dimeros ao
longo de [010] através de ligagbes de hidrogénio
intermoleculares C(O) e o grupo NH com distancia
interatémica de 3.102(3) A para N-+O (-x+2, -y+1, -
z) (Figura 2). Para o céalculo da estimativa da
energia das interagdes, nds reproduzimos o arranjo
cristalino utilizando célculos AM1.
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Figure 2. Interagcbes intermoleculares dos

compostos 1 [100] e 2 [010].

Iniciamos pela interagdo entre duas moléculas do
composto 1. A diferenga de energia entre dimero e
molécula isolada foi de -1.42 kcalmol’. Para
verificar a influéncia de outras interacbes na
estabilizacdo do cristal, fizemos a determinacao da
energia considerando interagbes entre trés
moléculas. Como esperado, a energia de
estabilizagdo foi maior (-2.55 kcal-mol'1). Os valores
de energia encontrados utilizando de AM1 sé&o
préximos aqueles descritos na literatura para estas
interagoes .

Conclusoes |

Através do estudo da estrutura supramolecular de
enaminonas desenvolvemos um novo método para
o calculo da energia das interagdes intermoleculares
em cristais.
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