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Introducéao

A toxina natural conhecida como &cido
crifonéctrico (1) foi isolada como o componente
majoritario do extrato bruto AcOEt, obtido do cultivo
em MPGA produzido pelo fungo Endothia parasitica
(Murr.).) A atividade fitotéxica do &cido 1 foi
brevemente avaliada e
observou-se que na
concentracao de 100
mol L™ ele é capaz
de inibir completamente
0 crescimento  de
sementes de tomate.!
Descreve-se nesse trabalho a sintese e a
caracterizacdo por difracdo de raios X da
isobenzofuranona 2 estruturalmente similar ao acido
crifonéctrico (1). Essa substancia foi preparada com
0 propésito de avaliar o efeito inibitério de um grupo
de isobenzofuranonas sobre o transporte de
elétrons da fotossintese®, visando o}
desenvolvimento de novos herbicidas utilizando
como estrutura-modelo a toxina natural (1).

Resultados e Discussao

A sintese da substancia 2 foi realizada via
reacéo de condensacao entre a 3-
hidroxiisobenzoufran-1(3H)-ona e a 5,5-
dimetilcicloexano-1,3-diona (dimedona),2 de acordo
com as condi¢cdes mostradas no Esquema 1.
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Esquema 1. Sintese da isobenzofuranona 2.

O composto 2 foi completamente caracterizado por
técnicas  espectroscopicas (V. e RMN),
espectrometria de massas bem como difracdo de
raios X. No espectro de RMN de H (400 MHz,
MeOD), os sinais para os hidrogénios aromaticos
foram observados em 7,81 (d, 1H, J=7,6Hz); 7,65 (t,
1H, J=7,6 Hz); 7,50 (t, 1H, J=7,6 Hz) e 7,30 (t, 1H,
J=7,6 Hz). Os demais hidrogénios foram observados
como simpletos em 6,70 (-OCH-,1H); 2,34 (2x-CH,-,
4H) e 1,09 (2xCHs, 6H). A formula molecular da
substancia 2 (CyHi70,) foi  confirmada por
espectrometria de massas de alta resolucdo
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(HRMS-ESI, [M+H]" calculado 273,1127; encontrado
273,1131). Os dados espectroscépicos de RMN de
¥C e no IV estdo em acordo com os dados
previamente descritos na literatura.”

O composto 2 cristaliza no sistema triclinico,

grupo espacial P1l, com duas moléculas por
unidade assimétrica (Figura 1). As moléculasa eb
correspondem a forma endlica da substancia 2. Na
molécula b ha uma deslocalizagcao de elétrons no
sistema conjugado carbonila-enol. Os hidrogénios
H1b e H2b ficam sobre centros de inverséo e estdo
ligados a dois atomos de oxigénio. Desta forma, as
moléculas b formam uma rede bidimensional
através de interagdes lineares O1b-H1b"O1lb e
0O2b-H2b02b, na direcdo [101], com distancias O —
O de 2,505(4) A e 2,520(5) A respectivamente. No
empacotamento cristalino, cada molécula a faz
duas interac®es intermoleculares C-H"O com duas
moléculas b de diferentes redes.

Figura 1. Representacdo ORTEP-3 do composto 2.

Conclusobes

A sintese e elucidacao estrutural de um composto
supramolecular foram realizadas com sucesso.
Testes biolégicos in vitro para avaliagdo da
atividade inibitéria de 2 sobre a fotossintese serdo
realizados.
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