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Figura 1: Tiossemicarbazonas e semicarbazonas estudados no 
trabalho 

Figura 2: Complexos de zinco de tiossemicarbazonas e 
semicarbazonas estudados no trabalho 
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Introdução 

Tiossemicarbazonas e semicarbazonas 
apresentam uma amplo perfil farmacológico e 
constituem uma importante classe de compostos 
cujas propriedades têm sido extensivamente 
estudadas na Química Medicinal e, particularmente, 
na Química  Medicinal Inorgânica. O objetivo deste 
trabalho é investigar a relação entre as propriedades 
moleculares de um conjunto de tiossemicarbazonas e 
semicarbazonas (Figuras 1 e 2) e a atividade 
antimicrobiana contra o micróbio Bacillus subtilis 
apresentada por elas. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Resultados e Discussão 

As propriedades moleculares foram obtidas através 
de cálculos mecânico-quânticos feitos pelo programa 
TITAN, utilizando-se os métodos PM3, DFT e Hartree-
Fock com função de base 6-31G**. A seleção das 
variáveis independentes foi feita utilizando-se o 
método de algoritmos genéticos com o programa 
BuildQSAR e a variável dependente foi a 
concentração mínima inibitória das moléculas em 
relação ao micróbio Bacillus subtilis encontrada na 
literatura2. As equações obtidas pelo método da 
regressão linear múltipla são mostradas a seguir: 
 
PM3 
CMI =2423,556 + 416,225 QC5 -1264,888 DC8X 
Hartree-Fock 
CMI = -5671,695 - 1026,782 DC8X + 5788,679 DC8N4 
DFT 
CMI =25039,651 - 1129,054 DC8X -16872,7 DC5N1 
 

onde QC5 é a carga no carbono de número 5, DC8X é 
a distância entre o átomo de carbono 8 e o átomo X 
(X = S, O) e DC5N1 é a distância entre o carbono 5 e 
o nitrogênio 1. Como podemos observar pelas 
equações, a variável DC8X aparece em todos os 
modelos, indicando assim que ela deve desempenhar 
um papel importante no mecanismo de ação desse 
grupo de moléculas. Na construção das equações 
também foram calculados parâmetros estatísticos 
para atestar a qualidade dos modelos obtidos. A 
Tabela 1 mostra os valores desses parâmetros para 
cada modelo. 
Tabela 1.  Parâmetros estatísticos dos modelos 
obtidos 

 
Método r F q2 

PM3 0,816 9,967 0,41 

HF 0,842 12,197 0,45 

DFT 0,796 8,628 0,35 

* r: coeficiente de determinação múltipla 
  F:quadrado da média da regressão/quadrado da média do      
resíduo 
  q2: coeficiente de predição 
 
Os parâmetros mostrados na tabela anterior 

mostram que o método semi-empírico PM3 
apresentou resultados de qualidade semelhante aos 
métodos ab initio, sendo que o tempo computacional 
gasto com o primeiro método é muito menor que o 
tempo gasto com os últimos. 

Conclusões 

As equações obtidas pela regressão linear múltipla 
indicaram a importância do comprimento da ligação 
entre carbono e enxofre ou oxigênio. O nível de 
cálculo não se mostrou essencial para a formulação 
de um bom modelo, do ponto de vista estatístico. 
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