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67-D.2.3 A ESTRUTURA CRISTALINA DA 5'-0- TRITlL 2,3'-ANIDROTIMIDINA
Ma

r1a de Lourides M. Fernandes, Alafde B. de Oliveira, Marla Amé#ia D. Boaventura, Matcia MariaP. Frei
tas (Departamento de Qulmica. instijtuto de Cienclas Exatas da UnTversidade Federal de Minas Gerais)
Regina Helena de A. Santos e Yvonn Mascarenhas {Instituto de Flsica e Quimica de Sao Carlosd:
Universidade de Sao Paulo).

A 5'-0~tritil=2,3'-anidrotimidina (1) é um intermediario na sintese da 3'-anidro-3'~ desoxiti
midina (AZT) e foi obtida a partir do derivado mesilado (2). -
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Sua estrutura cristalina fol determinada com o objetivo Mz esclarecer significativas  mudan
¢as observadas no espectro RMN'H (nos deslocamentos qufmicos e constantes de acoplamento), ao pas
"sar de -2 para 1, Esta substancia (C2g9H2504N32) crlstalnza no sistema monoclinico, grupo espacnal P2,
Os parametros da cela unitaria $30: a=8,765A, b=13, s47K, c=10, 70102 omym= 90" B=111,78° e
.v=1180 3&3, com uma densidade calculada -1 313 e zm2 moleculas por cela unltarla As Intensida
des de I719 reflexces Unicas .foram coletadas usando se o difratometro automatico CAD- 4 com radia
goes monocromaticas K. do molibdénio. A estrutura fol resolvida por métodos estatlsticos (SHELXS-
6) com sucessivas aplicagoes de Fourier - diferengas. 0 refinamento fol feito por métodos de mini

mos quadrados (SHELX - 76), atlnglnqo-se um I'ndlce de discordancia de R=0,0377 para as reflexoes
observadas. (FINEP CNPq) .
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