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Introducao

Semicarbazonas apresentam um amplo perfil
farmacolégico e constituem uma importante classe
de compostos cujas propriedades tém sido
extensivamente estudadas na Quimica Medicinal,
particularmente, na Quimica Medicinal Inorganica.’
Devido a importéncia das semicarbazonas e como
uma continuagdo da investigacdo sobre as
caracteristicas  estruturais desta classe de
compostos, neste trabalho nés relatamos os
resultados da determinagédo estrutural por difragéo
de Raios-X de trés compostos.

Resultados e Discussao

O composto 1 foi o Unico que apresentou duas
moléculas independentes na unidade assimétrica. O
fragmento O(12)C(11)N(12)N(13)C(14) mostrou ser
essencialmente plano com o desvio do plano do
rm.s. de 0,0422, 0.0484 e 0.0430 A, para os
compostos 1, 2 e 3 (Figura 1), respectivamente. Em
cada molécula, o anel de cinco membros 4,5-
diidropirazol € plano, com o desvio do plano do
rm.s. de 0,0278, 0,0122 e 0,0946 A, para os
compostos 1, 2 e 3, respectivamente. O angulo
interplanar encontrado entre o anel 4,5-diidropirazol
e o fragmento O(12)C(11)N(12)N(13)C(14) foi de
18.71(5), 24.27 (14) e 9.26 (26)° para os compostos
1, 2 e 3, respectivamente. Ja o angulo interplanar
encontrado entre o anel fenila e o fragmento
0O(12)C(11)N(12)N(13)C(14) foi de 8.28 (9), 39.88(9)
e 21.77(24)° para os compostos 1, 2 e 3,
respectivamente. Esses valores encontrados
apresentam pequenas torgbes entre o0s trés
fragmentos (4,5-diidropirazol,
O(12)C(11)N(12)N(13)C(14) e fenila) o que pode
indicar uma auséncia de uma ressonancia eletrénica
efetiva ao longo de todo o sistema.

Figura 1. Estrutura dos compostos 1-3.
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A presenga das ligagbes de hidrogénio
intramoleculares do tipo  O(51)-H(51)---0(12)
mostram estabilizar a posicdo do grupo carbonila
nas moléculas 1 e 2, com distancias interatbmicas
para O(51)---O(12) de 2,729(2) e 2,697(3) A,
respectivamente. Esses padrdes geraram
pseudoanéis de seis membros condensados ao anel
pirazolinico.
O composto 1 apresentou as ligagoes de hidrogénio
N(12)-H(12)---O(61) (x+1,y,z) e N(62)-H(62)---O(12)
(x, y, z) com distancias interatdmicas de 2.883(2) e
2.966(2) A, para N(12)-O(61) e N(62)-:-O(12),
respectivamente. O composto 2 apresentou a
ligagcdo de hidrogénio N(12)-H(12)---O(12) (x,-
y+1/2,z+1/2) com distancia interatdmica de 2.943(3)
para N(12)---O(12). Estes dois compostos
apresentaram o mesmo tipo de empacotamento
cristalino (Figura 2). O composto 3 apresentou a
ligacdo de hidrogénio O(51)-H(51)---O(12) (x+1,y,2)
com distancia interatomica de 2.882(4) A para
O(51)---O(12) (Figura 2). Todos os compostos
formam cadeias infinitas ao longo de um plano. As
distancias  interatdmicas  encontradas  foram
menores que a soma dos raios de van der Waals
dos atomos envolvidos®.

Figura 2. Empacotamento cristalino dos compostos 2 e 3.

Conclusoes

A adigao de uma metila na fenila do composto 2 nao
alterou o empacotamento cristalino comparado com
1. Ja a mudanga de metila para um grupo volumoso
como furan-2-il, na posigao trés da pirazolina, em 3
levou a um diferente arranjo estrutural.
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