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Resumo: As chalconas sdo um conjunto de moléculas que despertam o interesse de pesquisadores
por exibirem atividade biologica e serem de facil sintese. Entre elas, a 2’-amino-4-nitrochalcona foi
estudada através da metodologia cristalografica uma vez que o conhecimento de sua estrutura é
fundamental para se entender suas propriedades fisico-quimicas e bioquimicas. Para identificar quais
séo as principais interacdes intermoleculares que regem o empacotamento desse cristal, foi utilizada
a Superficie de Hirshfeld, uma ferramenta que permite avaliar a relagédo entre a densidade eletrbnica
da molécula isolada e do cristal e, a partir disso, identificar as interacdes entre as moléculas, bem
como suas intensidades. Os resultados mostram que ha presenca de interacdes fracas, mas
importantes, do tipo C-H---m e interagbes mais intensas nos contatos N1-H1A---03 e
C2-H2---02. A descricdo das interacdes entre as moléculas no cristal contribuiu para o

enriquecimento do CSD, bem como um melhor entendimento sobre a estrutura da matéria.
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Introducgéo

Estudos anteriores mostram que as chalconas séo bastante promissoras por
apresentarem diferentes tipos de atividade bioquimica (BOUMENDJEL; RONOT,
BOUTONNAT, 2009). Elas sdo um grupo de flavonoides de cadeia aberta facilmente
sintetizaveis via condensacéo de Claisen-Schmidt (DONG et al., 2008), por exemplo,
e caracterizado por ter dois anéis aromaticos interligados por um sistema de trés
carbonos a, B-insaturados e uma carbonila, dos quais podem apresentar inUmeras
combinacdes de substituintes em seus anéis (NOWAKOWSKA, 2007). Dentre elas,
a 2’-amino-4-nitrochalcona foi escolhida para ser estudada.

Conhecer a estrutura molecular e cristalina de uma substancia facilita o

entendimento de suas propriedades quimicas, fisicas e bioldgicas (FERNANDES et
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al., 2010). Além de subsidiar estudos tedricos, essas informacOes enriquecem

bancos de dados de estruturas cristalinas, como o Cambridge Structural Database
(GROOM et al., 2016), permitindo correlacionar diferentes tipos de interagbes com
determinada atividade. Nesse contexto, foi realizado um estudo da Superficie de
Hirshfeld (HS) (SPACKMAN; JAYATILAKA, 2009) da estrutura cristalina da 2’-amino-
4-nitrochalcona, com o objetivo de identificar quais as principais interacdes

intermoleculares que regem seu empacotamento.

Material e Métodos

Dentre as varias etapas da metodologia cristalografica, a andlise da
estrutura € de grande importancia, pois trata-se basicamente de entender os
resultados do experimento e suas diferentes implicacbes. Para andlise das
interacdes entre as moléculas no cristal, foi utilizado o software CrystalExplorer 17
(TURNER et al.,, 2017), que gerou a HS a partir do arquivo Crystallographic
Information File (CIF) depositado no CSD identificado pelo cédigo 1583021,
disponivel em ccdc.cam.ac.uk.

A HS é descrita pela equacéo

w(r) = Pprmmemze(?‘)
Pprocrystal (T')
e é definida pela regido em volta da molécula onde w(r) = 0,5, ou seja, a contribuicdo

eletrdnica pré6-molécula é maior que a proé-cristal, onde p(r) é a funcao densidade
eletrdnica. Foram avaliadas duas propriedades dessa superficie: o mapeamento de

dnorm (NOrmalised contact distance), descrito pela equagéo

vdW vdW
d; — r; de — 1

(]

€

T; ’

onde d; é a distancia entre a HS e o0 ndcleo do atomo dentro da superficie, de € a
distancia entre a HS e o nucleo do atomo externo a superficie e rdW ¢ o raio de van
der Waals; o mapeamento de S (Shape Index), descrito pela equacéo

K1 +
S=— arctanl—mz
T K1 — kg,
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onde ki e k> representam a curvatura em relagdo as dire¢cdes perpendiculares ao
vetor normal a HS (MCKINNON; SPACKMAN; MITCHELL, 2004).

~ Resultados e Discuss&o

Avaliando o mapeamento de S ao longo da HS, exibido na Figura 1a,

observa-se uma regido em forma de ampulheta vermelha e azul, marca
caracteristica de interacdes do tipo 1-- -1 ou C—H- - -11. Isso sinaliza uma interacéo

entre o atomo de hidrogénio H8 e o anel aromatico ligado a amina.

Figura 1. Superficie de Hirshfeld com mapeamento de S (a) e dnom (b)
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Ja a Figura 1b mostra o mapeamento de dnorm, ONde as regides em vermelho
sinalizam os contatos mais proximos. Ou seja, 0s principais contatos foram
identificados como N1-H1A---O3 e C2-H2---02, pois sdo regibes onde as

interacdes intermoleculares sdo mais intensas e a contribuicAo para o

empacotamento € maior.

Consideracgfes Finais

A andlise da HS mostrou que as principais interacdes que regem o
empacotamento da estrutura cristalina da 2’-amino-4-nitrochalcona estéo localizadas
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nos contatos N1-H1A---03 e C2-H2---02, regido onde esta presente a ligacdo de

hidrogénio. Além disso, mostrou que interagdes do tipo C-H-- -1, como o contato
C8-H8---1mma também s&o presentes na estrutura. A elucidacdo estrutural dessa

molécula enrigue o CSD e facilita investigagcbes que envolvam a estrutura de
moléculas semelhantes, além de contribuir para a conhecimento sobre a estrutura da

matéria.
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