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1 INTRODUCAO

Moléculas 3-tiossemicarbazonas tém sido extensivamente estudadas desde a
descoberta de 1-metilisatina-3-tiossemicarbazona (Marboran™) que foi ativo no
tratamento da variola e por apresentar uma ampla gama de atividades biol6gicas
(LABISBAL,2000). As estruturas cristalinas e a caracterizacdo de isatina-3-
tiossemicarbazona e seus derivados, assim como 0s seus complexos metalicos, tém
sido amplamente estudados (FONSECA, 2010). Diante disso, o presente trabalho
tem como objetivo descrever a estrutura cristalina/molecular do ligante 5-
bromoisatina-4-feniltiossemicarbazona.

2 REFERENCIAL TEORICO

As isatina-3-tiossemicarbazonas apresentam como atomos doadores N, O e
S, podendo atuar de modo tridentado ao coordenar-se ao ion metalico. Estes
ligantes se apresentam versateis com ampla capacidade quelante, além da possi-
bilidade de ocorréncia de liga¢cdes de hidrogénio formando estruturas poliméricas. O
estudo de cadeias supramoleculares € importante no contexto de suas aplicacdes
como carreadores no transporte de drogas em sistemas bioldgicos, bem como na
deteccao de tracos de metais (LOBANA, 2008).

3 MATERIAIS E METODOS (ou PROCEDIMENTO METODOLOGICO)

O ligante foi sintetizado a partir de uma reacdo com relacdo molar 1:1 de 4-
bromoisatina (8,83 mmol) e 4-feniltiossemicarbazida (8,83 mmol) em etanol (50 mL),
catalisada com &cido cloridrico. A reacao foi submetida a refluxo durante 6 h. Apos
este periodo o precipitado obtido foi lavado e seco a vacuo. Os monocristais aptos
para difracdo de raios X foram obtidos em etanol pela evaporacgéo lenta do solvente.

4 RESULTADOS e DISCUSSAO

A estrutura cristalina/molecular do ligante apresenta conformagéo E para os
atomos sobre a ligacdo N2—N3. Esta conformacdo esta relacionada com as
ligacdes de hidrogénio intramolecular N—H--N e N—H--O (Fig.1; Tabela 1). As
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moléculas estdo conectadas através de pares centrossimétricos de interacoes N—
H---O (Fig.2). Adicionalmente sdo observadas intera¢des n-n, com distancias C---C de
3.236 (8), 3.351 (4), 3.451 (5) e 3.471 (7) A. As moléculas estdo dispostas em
camadas e sdo empilhados na diregéo cristalografica a.

Figura 1 — Estrutura Figura 2 — Ligac¢des de hidrogénio intra e
cristalina/molecular do ligante 5- intermolecular
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Fonte: Bandeira, K.C.T et al. Acta Cryst. E69, 01337-01338, 2013.

5 CONSIDERACOES FINAIS

A analise de difracdo de raios-X em monocristal confirma a obtencédo do
ligante 5-bromoisatina-4-feniltiossemicarbazona. Para dar continuidade a esse
trabalho pretende-se estudar a capacidade complexante desta molécula frente a

fons Cu(ll), Ni(ll) e Pb(Il).
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