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67-0.2.3 I A ESTRUTURACRISTA INA DA 5'-0-TRITlL-2,3'-~ IDROTlMIDINA ••
Maria de Lou es M. Fernandes, Alar e B. de Ollvel ra, Maria Ame Ia D. Boaventura, Ma cla Maria P. Frei
!!! (Departamento de Qutmlca, Inst tuto e Clenc as Exatas da Universidade Federal de Minas Gerai~
eglna Helena de A. Santos e vonn Hascarenhas (Instl tuto de Frslca e Qufmlca de são Carlos da
Universidade de S;o Paulo).

A 5'-0-tr I t 11-2,3 '-anl drot Iml d I na (1) é um I ntermed I árlo na s Intese da 3 '-an I dro-3' - desoxl ti
mldlna (AZT) e foi obtida a partir do derivado mesllado (2).
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Sua estrutura cristalina foi determinada com o objetivo de esclarecer significativas mudan
ças observadas no espectro RMN1H(nos deslocamentos qu Iml cos e constantes de acoplamento), ao pai
·sar de 2 para 1. Esta substância (C29H260~N2) cristaliza no sistema m2nocHnico, grupo espacial P21~
Os parâmetros da cela unitária ~ão: a-8,765Â, b-13,547Â, c-l0,704A, a-y-gO' • 13-111,78' e
."-1180,3Â3, com umá densidade calculada - 1,313 e z-2 moléculas por cela unitária. As Intenslda
des de 1719 reflexões únicas foram coletadas usando-se o dlfratômetro automático CAD- 4 com radlã
ções monocromátlcas Ka do_mollbdênlo. A estrutura foi resolvida por métodos estatT.stlcos (SHEL~Ç
86) com sucessivas aplicaçoes de Fourler - diferenças. O refinamento foi feito por metodos de mlni
mos quadrados (SHELX-76), atlngln~o-seum rndlce de dlscordânc:la de R-O,0377 para. as reflexões
observadas. (FINEP, CNPq).· .
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