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A difracdo de raios X por policristais (DRXP) é uma das técnicas experimentais mais utilizadas na
caracterizacdo estrutural de materiais organicos e inorganicos e é rotineiramente empregada na
identificacdo de fases cristalinas.

O uso de instrumentacdes modernas, que conferem uma alta resolucdo instrumental aliada a sistemas
de detecgdo mais répidos, aumenta de maneira significativa a quantidade de informacgdes estruturais
que podem ser obtidas (diminuicdo na sobreposi¢io de picos de Bragg, melhor discriminagéo entre
picos pouco e muito intensos, melhor posicionamento das reflexes devido ao uso de geometrias de
transmissdo — capilares ou peliculas delgadas) quando comparadas a fontes convencionais.

Em nosso grupo, trabalhos ligados ao estudo de polimorfismo (capacidade de um composto existir em
mais de uma forma ou estrutura cristalina, com mesma estrutura quimica primaria) em farmacos vém
sendo desenvolvidos, contando com a participacdo de alunos de Iniciacdo Cientifica, Mestrado,
Doutorado e Pés-Doutores.

O Método de Rietveld® de refinamento de estruturas cristalinas, usado conjuntamente com dados de
DRXP, é utilizado na identificacdo e quantificacdo de fases de materiais. Entretanto, a aplicacdo do
método estd limitada ao conhecimento da(s) estrutura(s) cristalina(s) da(s) fase(s) presente(s) nas
amostras.

Quando a estrutura cristalina ndo é conhecida, a utilizacdo de algoritmos como simulated annealing?,
parallel tempering®, charge flipping*, por exemplo, com dados de DRXP de boa qualidade podem
levar & solugdo da estrutura cristalina que, posteriormente, pode ser refinada pelo método de Rietveld.
Até o presente momento, as estruturas cristalinas de alguns farmacos foram determinadas em nosso
grupo. Dentre elas, estdo a forma A do mebendazol (um anti-helmintico de largo espectro)®,
propiltiouracil (usado no tratamento de hipertireoidismo)°®, sulfato de efedrina (anestésico), cloridrato
de pramoxina (antipruritico), formas | e 11 da rifampicina (usada no tratamento da tuberculose), dentre
outras.

A técnica de difracdo de raios X por policristais tem se confirmado como uma excelente alternativa ao
método de difracdo de raios X por monocristais na determinacgéo da estrutura cristalina de compostos
organicos, principalmente devido a grande dificuldade, e até mesmo a impossibilidade, em alguns
casos, na obtencdo de bons cristais Unicos.
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