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Introdução 

As tiossemicarbazonas apresentam-se como 

substâncias promissoras com atividades 

farmacológicas já relatadas para diversas 

enfermidades transmitidas por um largo espectro de 

agentes infectantes: vírus, bactérias e protozoários
1
, 

além do relato para atividade citotóxica
2
 e 

antitumoral
3
. Neste trabalho, utilizou-se o método 

semi-empírico com a escolha do hamiltoniano AM-1 

do programa SPARTAN-PRO para modelar 

estruturas de tiossemicarbazonas derivadas do 3,4-

metilenodioxibenzaldeído substituído por NO2, NH2, 

OH, Br e CN, com o objetivo de estudar a 

contribuição desses substituintes sobre as 

propriedades eletrônicas dos sítios reacionais 

dessas substâncias
4
. 

 

 

 

 

 

 

 
Figura 1 - Estrutura da tiossemicarbazona derivada de 3,4 – 

metiledioxibenzaldeido substituída na posição 6 X. 

Resultados e Discussão 

A ação dos grupos substituintes foi avaliada pela 
contribuição do potencial eletrostático e da energia 
do HOMO sobre os átomos de nitrogênio 1  e enxofre 
que são sítios reacionais relatados pela literatura. 
Os resultados obtidos estão relacionados na Tabela 
1. 
Tabela 1. Entalpia de formação, conformações sin e anti em 
relação a N1 e S, cargas de potencial eletrostático e energia do 
HOMO dos esterioisômeros E anti, das tiossemicarbazonas 
substituidas na posição-6 do anel derivado do 3,4-metilenodioxi-
benzaldeído (Semi-empírico AM-1). 

 

 

 

 

 

 

   

 

  
 
  

 

A contribuição desses substituintes pode ser mais 

bem visualizada através das Figuras 2 e 3, 

destacando-se a influência de grupos retiradores e 

doadores de elétrons  sobre o potencial eletrostático 

e sobre a densidade de HOMO dos sítios reacionais. 

 

 

 

 
 

Figura 2 – Representação do potencial eletrostático (esq) e do 
HOMO (dir) do estereoisômero E (anti) em relação a N1-S da 6-

nitro-tiossemicarbazona derivada. 

 

 

 

 
 

Figura 3 – Representação do potencial eletrostático (esq) e do 
HOMO (dir) do estereoisômero E (anti) em relação a N1-S da 6-

amino-tiossemicarbazona derivada. 
 

 
 

Conclusões 

As tiossemicarbazonas derivadas do 3,4-

metilenodioxibenzaldeído apresentaram variações 

importantes na energia do HOMO e na carga do 

potencial eletrostático dos átomos de nitrogênio 

imínico e enxofre, com a conformação anti em 

relação a esses átomos e, na configuração E. 

Assim, observou-se que grupos substituintes 

retiradores de elétrons diminuem a energia do 

HOMO e da carga potencial sobre os sítios ativos, 

enquanto grupos doadores aumentam essas 

propriedades. 
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