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Introducao

Os anéis pirazolinicos apresentam numerosas
aphcagoes nos  campos da farmacologia e
agroquimica.’ O uso destes compostos em campos
tao diversos pode ser explicado por suas diferentes
propriedades fisicas e quimicas e, também, por sua
estrutura molecular. Devido a importancia destes
heterociclos e em continuagéo a investigagao sobre
as suas caracteristicas estruturais, neste trabalho
nés relatamos a sintese e os resultados obtidos na
determinacao estrutural por difragdo de Raios-X de
um composto 4,5-diidro-pirazol contendo um
fragmento enaminona.

Resultados e Discussao

A rota sintética para obtencdo da pirazolina
estudada neste trabalho envolveu duas etapas: (i)
ciclocondensagdo entre a enona 1
cianoacetoidrazida formando a pirazolina 2 e (i)
condensagéo da pirazolina 2 com DMFDMA gerando
o composto 3 (Esquema 1).
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Esquema 1. Rota sintética para obtengdo do composto 3.

O desvio do r.m.s. encontrado para o anel
pirazolinico do composto 3 (Figura 1) foi de 0,0552
A indicando que este heterociclo é essencialmente
plano. O fragmento B-enaminona apresentou um
valor para o desvio do rm.s. de 0,0458 A,
confirmando que este sistema também é plano. O
angulo encontrado entre o plano do anel pirazolinico
e o plano da porgéo B-enaminona foi de 25,00(9) °.

Figura 1. Estrutura do composto 3.
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Foi verificada a presenga da ligagdo de hidrogénio
intramolecular O(51)-H(51)"O(11) estabilizando a
posicdo do grupo carbonila em 3. Esta interagéo
gera um pseudo-anel de seis membros condensado
ao anel pirazolinico (Figura 2). A distancia
interatdmica encontrada para O(51)O(11) foi de
2,8045(16) A.

O empacotamento cristalino de 3 foi estabilizado por
ligagbes de hidrogénio intermoleculares envolvendo
os grupos hidroxila e carbonila. Esta interagao teve
como resultado a formagado de um pseudo-anel de
quatro membros e dimeros supramoleculares
(Figura 2). A distancia interatbmica encontrada para
O(51)"0(11) foi de 2,7747(16) A (-x+1,-y+1,-z+2).
As distancias interatbmicas encontradas nas
ligagdes de hidrogénio sdo menores que a soma dos
raios de van der Waals entre os atomos envolvidos.?
Além disso, estes dimeros estdo conectados por
fracas ligacoes de hidrogénio do tipo C-H---N.
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Figura 2. Empacotamento cristalino do composto 3.

Conclusoes

A rota sintética escolhida para a obtengdo do
composto 3 mostrou ser eficiente, podendo este
composto ser utilizado como um novo precursor na
sintese de heterociclos, visto que este apresenta
trés centros eletrofilicos. Aléem disso, foi observado
que a presenca dos grupos hidroxila e carbonila
determinou o tipo de empacotamento cristalino.
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