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Introdução 

 
Derivados acridínicos policíclicos são compostos 
amplamente estudados1 e abrangem um variado 
grupo de substâncias químicas que possuem em 
comum a capacidade de contribuir, em condições 
fisiológicas, com grupos alquila para macromoléculas 
biologicamente vitais como o DNA2. Um novo derivado 
acridínico foi obtido em várias etapas. Na primeira 
etapa, obtém-se a 9-metil-acridina a partir da 
difenilamina, a qual reage com o clorocromato de 
piridínio (PCC) para formar o 9-acridinaldeído. Na 
segunda etapa, o 9-acridinaldeído reage com 
cianoacetato de etila, obtendo-se o 2-ciano-acridina-
9-il-acrilato de etila. O novo composto Z/E - 5-
(acridina-9-il-metileno)-3-(4-bromo-benzil-4-tixo-
tiazolidin-2-ona (AC-18) foi preparada pelo 
aquecimento da 3-(4-bromo-benzil)-4-tioxo-tiazolidin-
2-ona, dissolvido em etanol anidro, juntamente com o 
éster 2-ciano-acridina-9-il-acrilato de etila, a uma 
temperatura de 80°C, por 4 horas. O estudo 
desenvolvido através dos cálculos teóricos, teve por 
objetivo mostrar a importância da combinação dos 
resultados experimentais e teóricos. Este estudo 
realizado, através do programa computacional 
HyperChem (versão 6.03) em computador Pentium-III 
550 MHz - 128 MB de RAM-WIN98, para geração e 
otimização geométrica da estrutura do derivado. Os 
confôrmeros gerados e otimizados no programa 
MOPAC, método AM1, teve como palavras-chave 
AM1 Precise, MMOK, XYZ, Gnorm=0,05. O 
composto foi obtido como uma mistura 
estereoisomérica Z/E (Figura 1). 

Resultados e Discussão 

As características gerais do composto obtido estão 
relacionadas abaixo: 
C24H15N2OS2. Rdt. 51%. P.f. 212-215°C. CCM, (n-
hex.:AcOEt 80:20) Rf 0,49. IV cm-1 (KBr): ? 1745, 
1692, 1623, 1416 cm-1.  H1 RMN (d ppm DMSO d6): 
4.86 (s, CH2), 8.78 (s, =CH) 7,38 (d, 2H Aromáticos) 
J=8,7Hz, 7,60 (d, 2H Aromáticos) J=8,7Hz , 8,23(d, 
2H Acridina) J=8,4Hz,  8,14 (d, 2H Acridina) J=8,4Hz, 

7,66-7,72 (m, 2H Acridina), 7,89–7,99 (m, 2H 
Acridina). 
A avaliação dos resultados foi através dos valores do 
calor de formação e do potencial de ionização para o 
novo composto Z/E-5-(acridina-9-il-metileno)-3-(4-
bromo-benzil-4-tixo-tiazolidin-2-ona (AC-18), onde o 
composto assinala o isômero Z como o mais estável 
em relação ao isômero E de acordo com o valor do 
calor de formação: 136,88 e 140,71 Kcal/mol, 
respectivamente. Foi constatada uma diferença de 
aproximadamente 4 Kcal/mol entre as estruturas Z e 
E. A confirmação destes resultados teóricos sobre a 
estabilidade configuracional deste composto, requer 
um estudo cristalográfico deste derivado. 
 
 
 
 
 
 
 
Figura 1.  5-(acridina-9-il-metileno)-3-(4-bromo-benzil-
4-tixo-tiazolidin-2-ona Z/E  

Conclusões 

Para o derivado acridínico tiazolidínico o isômero Z 
apresentou-se mais estável em relação ao isômero E, 
o que está de acordo com os resultados 
experimentais do RMN1H, onde foi observado que há 
maior estabilidade devido o grupo acridínico se 
encontrar do mesmo lado do plano do heteroátomo do 
anel heterocíclico. A diferença do calor de formação 
entre os isômeros E e Z é considerável . 
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