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Introdução 

As dihidrocumarinas são substâncias fenólicas e 

constituem uma classe de metabólitos secundários 

dos vegetais. Existem relatos que a dihidrocumarina 

possui atividade biológica frente à doença de 

Alzheimer e outras doenças
1
. A hidroarilação de 

olefinas catalizada por ácido trifluoracético
2
 resulta 

em moléculas de dihidrocumarinas com bom 

rendimento. Por esta razão, foram realizadas várias 

reação de Wittig, obtendo como produto, compostos 

,-insaturados que foram usados para reagir com 

fenóis através da reação por condensação formando 

a dihidrocumarina. Um dos compostos obtidos, 

etil(2E)-3-(4-hidroxi-3,5-dimetoxifenil)prop-2-enoato 

(C13H16O5), mostrou formação de cristais incolores 

de hábito bem definidos. O composto foi isolado por 

cromatografia em coluna, usando coluna de vidro de 

diâmetro apropriado e sílica gel como fase 

estacionária (230-400 mesh, 60 Å). O monocristal foi 

obtido pelo método de difusão de vapores usando 

um sistema de hexano e metanol. O objetivo do 

estudo consiste na síntese e caracterização 

estrutural do composto C13H16O5 por cristalografia 

de raio X.  

Resultados e Discussão 

O composto C13H16O5 foi obtido a partir da reação 

entre Etoxicarbonilmetileno fosforana e 4-hidroxi-

3,5-dimetoxifenil-benzaldeido. A estrutura cristalina 

foi resolvida por Métodos Diretos, através do 

programa SHELXS-97, e refinada pelo método dos 

Mínimos Quadrados, através do programa SHELXL-

97, utilizando o pacote de programas WinGX
3,4

. Os 

átomos de hidrogênio foram refinados 

isotropicamente e posicionados geometricamente. O 

composto cristalizou no sistema cristalino 

Monoclínico, grupo espacial C2/c, com os seguintes 

parâmetros cristalográficos: a = 21.273(1) Å, b = 

7.391(1) Å, c = 17.898(1) Å, α = γ = 90°, β = 

92.640(1)°; Z = 8 e V = 2811.0(1) Å³. Foram 

medidas 23908 reflexões com 4279 independentes 

e 2848 observadas [I > 4σ(I)]. O fator residual final 

R1 obtido foi 0,0479 para 181 parâmetros refinados. 

A estrutura molecular é predominantemente planar 

com formação de dímeros no empacotamento, 

envolvendo duas moléculas de água, conforme 

ilustrado na Figura 1. Cada molécula na unidade 

assimétrica está envolvida em três ligações de 

hidrogênio intermolecular do tipo O–H
 ...

O. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura 1. Empacotamento cristalino do composto 

C13H16O5 

 

Conclusões 

As cumarinas têm conduzido a um interesse 

químico e bioquímico pelo fato dessas substâncias 

mostrarem atividades farmacológicas potentes e 

relevantes. As informações cristalográficas, em nível 

atômicos, são fundamentais no entendimento da 

relação entre estrutura e atividade para o composto 

C13H16O5.  
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