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Chalconas pertencem a classe dos compostos flavonoides. Quimicamente caracterizam-
se por apresentarem subunidade C6-C3-C6, genericamente Cn, onde n = numero de 4tomos
ligados, em que n=3 corresponde a uma cetona, alfa, beta insaturada. Podem ser de origem
natural ou sintética. Foram realizados estudos estruturais correlacionando-os com propriedades
anticancerigenas, sendo que a substituicdo do anel C6 por anéis heterociclicos, uma boa
estratégia na busca por agentes anticancerigenos?. Neste trabalho analisaremos as estruturas de
trés chalconas sintéticas, cujas unidades assimétricas correspondentes as moléculas apresentam-
se na Figura 1. Os compostos pertencem ao sistema cristalino, monoclinico (CHALCO1 e
CHALCO02) e ortorrbmbico (CHALC10), com grupos espaciais Pc, P2i/c e P212:2;
respectivamente, todas com z = 4.

Figura 1: Unidades assimétricas dos compostos a) CHALCO01 B) CHALCO02 e C) CHALC10.

Pode-se observar da Figura 1, que todas as chalconas apresentaram conformacéo s-cis,
0 que segundo Lawrence e colaboradores, influencia na atividade citotdxica?. As distancias das
ligagdes C-C presente no anel A sio na média 1,373; 1,385 e 1,508 A respectivamente para
CHALCO1, 02 e 10. Essas distancias sdo intermediérias entre ligages simples C-C (1,54A) e
ligagdes duplas C=C (1,34A)3, evidenciando o carater aromatico do anel. Mesma tendéncia de
aromaticidade foi observada para os valores das distancias de ligagcdo nos anéis triazolicos B,
1,359; 1,343 e 1,344 A e fenil C, 1,372; 1,380 e 1,373 A. Os anéis aromatico A e B conectados
pelo grupamento alifatico apresentam pequenos angulos de tor¢do, iguais a 6,2(6), 4,6(1) e
12,0(5)° respectivamente para as chalconas 01, 02 e 10. O pequeno desvio de planaridade pode
evidenciar uma leve deslocalizacdo eletrénica entre os anéis. A aromaticidade por sua vez
contribui para interagGes intermoleculares do tipo C-H-- -z presente nos sélidos, como ilustrado
na Figura 2a) para CHALCO1. Além destas interacOes, estdo presentes ligagdes de hidrogénio
ndo classicas, como ilustrado na Figura 2b) e c) para CHALCO02 e 10. Espera-se que a
descricdo de pardmetros estruturais de um conjunto de chalconas, juntamente com futuros
resultados biolégicos, possam contribuir para a racionalizacdo de eficientes agentes
anticancerigenos desta classe de compostos.
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Figura 2: HS em dnorm para @) CHALCO1 B) CHALCO2 e C) CHALC10.
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