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Resumo: As chalconas podem ser obtidas de fontes naturais ou sintetizadas, devido a sua diversidade 

de atividades farmacológicas é indispensável a determinação de suas estruturas, pois elas apresentam 

efeitos antioxidantes, antitumoral, anti-inflamatória, antimalárica, antibiótica, antimicrobianas, anti- 

leischmania, antiviral, entre outros. Esse trabalho elucida a estrutura cristalina da (E)-1-(4-(((E)-3- 

butilbenzilideno)amino)fenil)-3-(4-butilfenil)prop-2-en-1-ona (C30H33NO) através da metodologia 

cristalográfica por difração de raios X. O fenômeno de difração ocorre quando se incide um feixe de 

raios X em um cristal e o mesmo interage com os átomos presentes. A metodologia cristalográfica 

possui as seguintes etapas para sua efetivação: coleta de dados, resolução e refinamento da estrutura, 

validação e análise, e análise da superfície de Hirshfeld. As interações identificadas na molécula foram 

interações não clássicas do tipo C−H···O e C−H···N e uma bifurcada C12-H15···O1; C7-H11···O1, que 

foram apresentadas pelo Mercury 3.9 e confirmadas através da Superfície de Hirshfeld, gerada através 

do CrystalExplorer17. Além disso, a presente molécula apresenta desordem nas extremidades, que foi 

resolvida no próprio programa SHELX. 
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Nas últimas décadas, tanto a população, como a comunidade científica têm 

sido atraídas pelo alto consumo de frutas, legumes, cereais e especiarias. O que todos 

estes alimentos têm em comum, dentre outras substâncias, é um grupo de cetonas 

aromáticas conhecidas como chalconas. As chalconas podem ser encontradas em 

várias partes das plantas, devido sua variedade, extensa disponibilidade, diferentes 

vias de ciclização e estrutura simples, esta classe de compostos tem surgido como 

moléculas com potencialidade terapêutica (NECKEL, 2012), assim como também 

oferecem efeitos analgésicos, anti-inflamatórios, antimicrobianos, antimaláricos, entre 

outros (BUZZI, 2007). 
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Material e Métodos 

 

Nos últimos anos, foram realizadas diversas investigações sobre as atividades 

farmacológicas de chalconas, múltiplas chalconas foram desenvolvidas com sucesso 

como remédios para algumas doenças do sistema digestivo, e há outros passando 

por testes clínicos para o tratamento de doenças como câncer (DIAZ-TIELAS, 2016). 

Chalconas apresentam uma estrutura básica de [1,3-difenil-2-propen-1-ona] 

(FERREIRA et al., 2018), a característica α, β-ligação dupla e a presença e posição 

de grupos hidroxila, gera o máximo das atividades biológicas nas moléculas. Para 

construção do modelo estrutural da molécula C30H33NO, um análogo de chalcona, 

foram utilizados vários utensílios teóricos e tecnológicos da metodologia 

cristalográfica. 

 
 

 

Inicialmente é realizada a coleta de dados que consiste no procedimento de 

medida das intensidades das ondas difratadas. A amostra cristalina é colocada em 

um difratômetro de raios X e submetida a uma radiação raio-X monocromática 

(GLUSKER; TRUEBLOOD, 2010). A etapa da resolução é onde se obtém a fase de 

cada reflexão medida, através disso se constrói o mapa de densidade eletrônica da 

estrutura. Após a resolução é necessário realizar o refinamento, utilizando a 

ferramenta matemática dos mínimos quadrados. Tanto a resolução, quanto o 

refinamento são executados com assistência do software SHELX-2014 (SHELDRICK, 

2008), do pacote de programas WingGX (FARRUGIA, 2012). Após a obtenção dos 

resultados é feita uma análise e validação executadas pelo programa PLATON 

(SPEK, 2009), também são utilizados do Mercury 3.9 (MACRAE et al., 2006) e Ortep- 

3 (FARRUGIA, 2012) programas que permitem a visualização das interações que 

formam o empacotamento da molécula. E através do programa CrystalExplorer17, é 

analisada a Superfície de Hirshfeld que permite identificar as principais interações 

intermoleculares presentes no cristal possibilitando a identificação de interações 

clássicas e não clássicas (MCKINNON; JAYATILAKA; SPACKMAN, 2007). 



 

 

 

 
 

O composto analisado faz parte de um sistema cristalino monoclínico, pois 

possui seus parâmetros axiais (a, b e c) diferentes entre si e dois parâmetros angula- 

res (α e γ) iguais. Além disso esse composto pertence ao grupo espacial P21/c, onde 

em sua cela unitária existe uma molécula por unidade assimétrica (Z’). A partir dos 

dados experimentais foi feita a resolução e o refinamento da estrutura. Na Tabela 1 é 

possível visualizar os dados experimentais e estruturais do composto. 

TABELA 1- Dados cristalográficos e experimentais para o composto C30H33NO 

 
Fórmula molecular C30H33NO 

 a= 24.475(2) Å 

 b= 5.8823(5) Å 

 

Parâmetros de cela 
c= 17.6683(16) Å 

  = 90°  

   = 93.754(3)°  

 = 90° 

Comprimento de onda 0,71073 Å 

Sistema cristalino Monoclínico 

Grupo espacial P21/c 

Volume 2538.2(4) Å³ 

Método de refinamento Método dos mínimos quadrados 

Z 4 

Z’ 1 

Índice R final [I > 2σ(I)] R1= 7.86 % 

Índice wR2 wR2= 21.87 % 

Qualidade de ajuste (goodness-of-fit) em F² 1.091 

 

 
A utilização do programa Mercury 3.9, permitiu a visualização das possíveis 

interações intermoleculares. Os parâmetros geométricos mostram duas interações 

não clássicas C20-H20···O1; C15-H17···N1 e uma bifurcada, onde o mesmo átomo 

participa de duas interações C12-H15···O1; C7-H11···O1, essas interações 

contribuem para o crescimento do cristal na direção b. As interações descritas são 

analisadas e confirmadas pela Superfície de Hirshfeld. O mapeamento dnorm (gráfico 

das distâncias de contato normalizadas) (Figura 1) descreve regiões onde podem ser 

observados os contatos intermoleculares, sendo a região com interações mais fortes 
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Considerações Finais 
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representada por uma coloração mais avermelhada e as mais fracas uma coloração 

mais azulada. Nota-se que alguns pontos mais vermelhos estão nas extremidades, 

isso é decorrente da desordem que essa molécula apresenta. 

Figura 1. Gráfico dnorm da superfície de Hirshfeld para a molécula C30H33NO. 
 
 
 

 

 

 

A pesquisa permitiu a assimilação de fundamentos teóricos e experimentais 

do método cristalográfico. A desordem encontrada na molécula foi resolvida, sendo 

possível a elucidação da estrutura tridimensional da molécula (E) -1- (4- (((E) -3-butil- 

benzilideno) amino) fenil) -3- (4- butilfenil) prop-2-en-1-ona. Através da cristalografia 

de raios X e da análise das superfícies de Hirshfeld descrevemos as interações que 

ocorrem no análogo de chalcona (C30H33NO), sendo elas duas interações não clássi- 

cas C−H···O, C−H···N e uma interação bifurcada. A pesquisa também contribuiu para 

futuros estudos da atividade biológica e farmacológica da molécula. 
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