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Resumo

As aminochalconas, sdo cetonas aromdticas com a
presenca do grupo amino em seus anéis. Sao compostos
gue apresentam resultados relevantes em diversas
atividades bioldgicas. Podem ser sintetizadas através de
uma reacao de Claisen-Schmidt. O objetivo deste trabalho
foi sintetizar, caracterizar e obter as propriedades
farmacocinéticas de algumas aminochalconas. Através
das caracterizagBGes espectroscépicas por ressonancia
magnética nuclear (RMN), verificou-se que a obtencéo da
chalcona de interesse foi eficiente, ja que houve presenca
de sinais que comprovam sua formagdo. Constatou-se
também propriedades farmacocinéticas promissoras por
andlise in silico.

Introducao

As chalconas sdo compostos pertencentes a classe dos
flavonodides, sendo encontradas em abundancia na
natureza. Ademais, tem atraido o interesse da industria,
ja que possuem varias atividades bioldgicas atrativas ao
setor. S&o0 caracterizadas por apresentarem uma
carbonila cetbnica vizinha a uma dupla ligacdo carbono-
carbono. Nas extremidades dessa propenona temos
anéis benzénicos, os quais podem apresentar diferentes
grupos em sua estrutura, como por exemplo o amino.

As aminochalconas representam uma classe significativa
de chalconas, dentre elas tém-se a 3’-aminochalcona e a
4’-aminochalcona. Ambas tém apresentado uma boa
atividade contra linhagens de cancer 1. Dada a
diversidade de aplicagbes das aminochalconas,
especialmente no campo da medicina, torna-se valoroso
a sua sintese e a investigacdo de suas propriedades
farmacocinéticas.

Materiais e Métodos

Para a sintese da 3-aminochalcona® e da 4-
aminochalcona B!, empregou-se uma reacéo de Claisen-
Schmidt. Foram utilizadas quantidades equimolares de
benzaldeido e das respectivas acetofenonas, como

demonstrado na Figura 1.
Figura 1: Reacéo geral para obtencao das aminochalconas.
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Posteriormente, foi realizada a purificacdo dos produtos
de sintese. Para as caracterizacbes espectroscopicas por
RMN de 'H e 3C, utilizou-se o espectrémetro de
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RMN, Bruker Avance 400MHz. Para as propriedades
farmacocinéticas, utilizou-se o site SwissADME.

Resultados e Discussao

InformagBes como cor, rendimento da reacgdo, dados
espectroscopicos e propriedades farmacocinéticas das
duas aminochalconas obtidas, estdo descritas na Figura
2.

Figura 2. Informag8es sobre as Aminochalconas sintetizadas.
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Cristais alaranjados; Rendimento: 5,08% ; 'TH MRN (CDCl,, 400 MHz) 6 7.79 (d, 1H, J=15.74 HZ, H,), 7.63
(dd, 2H), 7.49 (d, 1H, J=15.77 HZ, Hy), 7.40 (dd, 4H), 7.27 (m, 3H), 6.88 (m, 1H), 3.74 (dd, 2H, NH,); *C
MRN (CDCly, 100 MHz) 8 190,.72 (C=0), 146.83 (C-NH,), 144.54 (C;), 139.35, 134.98, 130.45, 129.45
128.94, 128.42, 122.37 (C,), 119.41, 118.87, 114.42. Propr Far é in silico: M.W.
(223,27), NRBs (3), NHBAs (1), NHBDs (1), TPSA (43,09), Consensus Log Py (2,73), Water Solubility
(Moderately soluble). ADME in silico: Gl (High), BBB (Yes), P-gp substrate (No), CYP1A2 (No), CYP2C19
(Yes), CYP2CS (Yes), CYP2D6 (No), CYP3A4 (No), Log K(-5,96)

HoN

Cristais amarelados; Rendimento: 44,56%, 'H MRN (CDCly, 400 MHz) & 7,93 (s, 1H), 7,78 (d, 1H, J= 15.63
Hg), 7,63 (dd, 2H), 7,54 (d, 1H, J= 15.64 , H,), 7,40 (m, 3H), 7,26 (s, 1H), 6,70 (m, 2H), 4,14 (d, 2H, NH,)
13C MRN (CDCly, 100 MHz) 5 188,11(C=0), 151,11 (C-NH,), 143,13 (Cy), 135,33, 131,09, 130,08, 128,87,
128,56, 128,27, 122,05 (C,), 113,94. Propr Far é In sllico: M.\W. (223,27), NRBs (3),
NHBAs (1), NHBDs (1), TPSA (43,09), Consensus Log Py (2,73), Water Solubility (Moderately soluble)
ADME In silico: Gl (High), BBB (Yes), P-gp substrate (No), CYP1A2 (No), CYP2C19 (Yes), CYP2C9 (Yes),
CYP2D6 (No), CYP3A4 (No), Log K,(-5,96)

MW: Molecular Weight, NRBs: number of rotatable bonds, NHBAs: number of hydrogen bond acceptors,
NHBDs: number of hydrogen bond donors, TPSA: topological surface area, LogPo/w: partition coeficient

Conclusao

A metodologia da sintese foi eficiente para a formacgéo dos
compostos desejados, contudo € necessario ajustes para
otimizar o rendimento da reacdo. Além disso, as
aminochalconas podem apresentar potencial
farmacolégico de acordo com as analises in silico
levantadas.
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