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Resumo: A busca por novos farmacos que atuem em rotas bioquimicas ainda ndo descobertas

representam um caminho promissor e de grande estima a quimica medicinal.

Introducgao

Aos flavonoides séo atribuidos diversos efeitos biolégicos que incluem, entre outros:
agao anti-inflamatéria, hormonal, anti-hemorragica, anti-alérgica e anti-cancer. Sao
ainda responsaveis pelo aumento da resisténcia capilar e também denominados de
fator P ou substancia P, auxiliando na absor¢cédo da vitamina C. Entretanto, o efeito

mais importante é a propriedade antioxidante.

Material e Métodos

Metodologia: O trabalho de determinacdo da estrutura tridimensional através da
cristalografia de raios X envolve as seguintes etapas: (1) cristalizacéo (2) coleta de
dados, (3) processamento dos dados, (4) resolugao da estrutura, (5) refinamento, (6)
validagdo e analise do modelo cristalografico e (7) depdsito no banco de dados
apropriado.

Validagcao e analise: Os erros referentes ao modelo construido s&o analisados,
avaliando-se a precisdo e exatiddo dos resultados, sendo esta etapa imprescindivel
para a qualidade e confiabilidade das estruturas resolvidas.

Depdsito no banco de dados apropriado: Apds a conclusdo de todas as etapas
descritas anteriormente, o modelo cristalografico no formato CIF pode ser
depositado nos bancos de dados apropriados.
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Superficies de Hirshfeld: A andlise da superficie de Hirshfeld avalia
tridimensionalmente as caracteristicas individuais da molécula e fornece a
informagao sobre a topografia de suas interagdes intermoleculares, tais elementos
auxiliam na compreensao do empacotamento da rede cristalina. Outro parametro
avaliado nesta andlise é o fingerprint da molécula, este dado proporciona uma
representacdo grafica bidimensional e a quantificagdo das interagdes
intermoleculares. A superficie de Hirshfeld & construida a partir da densidade
eletrbnica experimental e plotada, através de uma fungdo geométrica em que se
obtém o mapeamento das distadncias dos contatos intermoleculares normalizados
(dnorm), utilizando os valores dos raios de van der Waals dos atomos e as distancias
de e di correspondentes ao comprimento dos contatos proximos externamente e
internamente até a superficie. A superficie de Hirshfeld e o fingerprint podem ser
aplicados como ferramentas Uuteis na avaliacdo simples e rapida de diferentes
estruturas polimérficas (TARAHHOMI et al., 2013). A execugédo desta analise é
realizada através do programa Crystal Explorer (WOLFF, 2012) utilizando o arquivo
de formato CIF da estrutura.

Resultados e Discussao

Alguns resultados foram atingidos conforme planejado outrora quando o inicio da
vigéncia do projeto, podendo-se citar:

1- Revisao bibliografica.
2- Fundamentacéao tedrica.

3- Formacéao de conceitos necessarios para o entendimento e estudo do trabalho em
questado. Tais resultados foram obtidos juntamente com o grupo de quimica teérica e
estrutural de Anapolis (QTEA).

Consideragoes Finais

A técnica de difracdo de raios X representa o mecanismo mais adequado para a
obtencdo das caracteristicas estruturais de compostos sem possuir informagdes
prévias do cristal em estudo. As etapas que compde a analise cristalografica devem
ser realizadas de forma cuidadosa, utilizando tecnologias ja disseminadas em meio
cientifico, aplicando teorias e postulados ja consagrados para a definigao do aspecto

construtivo de uma molécula.
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