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Introducao

A quimica de pirazdis e seus analogos vém sendo
de interesse constante devido a sua aplicagdo na
industria  farmacéutica. Recentemente,  noés
publicamos um estudo estrutural de 4,5-diidro-1H-
pirazois, onde foram descritos dados moleculares e
supramoleculares

Devido a importancia dos pirazdis e como uma
continuagdo da nossa investigagcdo sobre as
caracteristicas  estruturais desta classe de
compostos, neste trabalho noés relatamos os
resultados da determinagao estrutural por difragao
de Raios-X de dois 1-pentafluorfenil-1H-pirazdis.

Resultados e Discussao

Os pirazéis 3a,b foram obtidos a partir da reagao de
ciclocondensagao entre as B-enaminonas 1a,b e a
hidrazina 2 em liquido idnico (Esquema 1).
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Os anéis pirazbis foram obtidos como estruturas
essencialmente planas com o desvio do r.m.s. de
0,0033 e 0,0038 A, para os compostos 3a e 3b,
respectivamente. Os angulos entre os planos do
pirazol e da fenila [C(11)-C(16)] encontrados para os
compostos 3a e 3b foram de 60,56(8) e 61,13(11)°,
respectivamente. Ja o angulo entre os planos do
pirazol e da fenila [C(51)-C(56)] encontrados para os
compostos 3a e 3b foram de 47,07(10) e 48,02(13)°,
respectivamente. Todos estes valores podem indicar
uma auséncia de ressonancia eletrbnica entre os
anéis arométicos por ndo estarem no mesmo plano.

Figura 1. Estrutura dos compostos 3a e 3b.
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O composto 3a apresentou duas interagbes do tipo
C-H---F como C(3)-H(3)---F(4) (-x,y-1/2,-z+1/2) e
C(56)-H(56)---F(2) (x,y,z-1)  com  distancias
interatémicas de 3,540(4) e 3,301(3) A para
C(3)---F(4) e C(56)---F(2), respectivamente.
Adicionalmente, este composto apresenta a
interacdo  Cl---F(1)  (-x+1,y+1/2,-z+1/2) com
distancia interatdmica de 3,056(2) A e angulo de
159,40(11)° para C(54)-Cl---F(1), formando cadeias
infinitas ao longo do plano bc (Figura 2). O
composto 3b apresentou a mesma interagédo C(56)-
H(56)---F(2) (x,y,z+1) com distancia interatémica de
3,296(4) A formando cadeias infinitas ao longo do
plano bc (Figura 2) e estas cadeias estao
conectadas pela interagao Br---F(1) (-x+1,y-1/2,-
z+1/2) com distancia interatdmica de 3,124(2) A e
angulo de 155,77(12)° para C(54)-Br---F(1). Estas
interacOes entre halogénios com geometria definida
s30 conhecidas como o-Hole.
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Figura 2. Empacotamento cristalino dos compostos 3a e 3b.

Conclusoes

A metodologia sintética escolhida para obtengao dos
pirazois 3a,b mostrou ser eficiente. Os atomos de
fldor atuaram como bases de Lewis e os atomos de
cloro e bromo atuaram como o-hole nas interagdes.
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