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Introducao

As dihidrocumarinas sé@o substancias fendlicas e
constituem uma classe de metabdlitos secundarios
dos vegetais. Existem relatos que a dihidrocumarina
possui atividade biol6gica frente a doenca de
Alzheimer e outras doengasl. A hidroarilacdo de
olefinas catalizada por acido trifluoracético® resulta
em moléculas de dihidrocumarinas com bom
rendimento. Por esta razéo, foram realizadas varias
reacdo de Wittig, obtendo como produto, compostos
a,pB-insaturados que foram usados para reagir com
fendis através da reacao por condensac¢édo formando
a dihidrocumarina. Um dos compostos obtidos,
etil(2E)-3-(4-hidroxi-3,5-dimetoxifenil)prop-2-enoato
(C13H1605), mostrou formagéo de cristais incolores
de habito bem definidos. O composto foi isolado por
cromatografia em coluna, usando coluna de vidro de
didametro apropriado e silica gel como fase
estacionaria (230-400 mesh, 60 A). O monocristal foi
obtido pelo método de difusdo de vapores usando
um sistema de hexano e metanol. O objetivo do
estudo consiste na sintese e caracterizagdo
estrutural do composto C,3H;605 por cristalografia
de raio X.

Resultados e Discussao |

O composto Cy3H1605 foi obtido a partir da reacdo
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
Minimos Quadrados, através do programa SHELXL-
97, utilizando o pacote de programas WinGX>**. Os
atomos de hidrogénio foram refinados
isotropicamente e posicionados geometricamente. O
composto  cristalizou no  sistema  cristalino
Monoclinico, grupo espacial C2/c, com os seguintes
parametros cristalograficos: a = 21.273(1) A, b =
7.391(1) A ¢ = 17.898(1) A, a =y = 90°, B =
92.640(1)°; Z = 8 e V = 2811.0(1) As. Foram
medidas 23908 reflexdes com 4279 independentes
e 2848 observadas [l > 40(l)]. O fator residual final
R, obtido foi 0,0479 para 181 parametros refinados.
A estrutura molecular é predominantemente planar
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com formagdo de dimeros no empacotamento,
envolvendo duas moléculas de agua, conforme
ilustrado na Figura 1. Cada molécula na unidade
assimétrica esta envolvida em trés ligacGes de
hidrogénio intermolecular do tipo O-H ~O.

Figura 1. Empacotamento cristalino do composto
C13H1605

Conclusodes

As cumarinas tém conduzido a um interesse
quimico e bioquimico pelo fato dessas substancias
mostrarem atividades farmacolégicas potentes e
relevantes. As informacdes cristalograficas, em nivel
atdbmicos, sdo fundamentais no entendimento da
relacdo entre estrutura e atividade para o composto
C13H160s.
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