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Introducao |

O ligante isatina-3-oxima pertence & classe das
iminas ou bases de Schiff. Encontra-se na literatura
um amplo estudo a cerca destes compostos e seus
complexos devido as suas aplicagbes como
substancias biologicamente ativas como
antidepressivos, antibiéticos, antitumorais,
antiinflamatérios, nematocidas e outros agentes
medicinais’. Além de apresentarem aplicacdes nos
estudos de cristais liquidos, corantes, lumino6foros e
polimeros®>. Relatos recentes mostram que
derivados de oximas, apesar de serem ligantes
classicos, exibem uma grande variedade de modos
de coordenacado e reatividade® realcando a
importancia das investigacdes a cerca de suas
estruturas. Neste trabalho apresentamos a sintese
do ligante isatina-3-oxima caracterizado por ponto
de fusdo, espectroscopia de infravermelho e
difracao de raios-X.

Resultados e Discussao |

A sintese do ligante isatina-3-oxima ocorre mediante
a reagdo de isatina com hidroxilamina em etanol,
numa proporgédo 1:1 em meio &cido sob refluxo
durante seis horas. A solugdo mae é neutralizada
com NaHCO; 10% e resfriada. Desta mistura isolou-
se cristais amarelos aptos a difracdo de raios X,
ponto de fusdo 234°C. As principais bandas
observadas para o ligante na regido do
infravermelho s&o: v(C=N)1664cm'1, v(N-O)1026cm’
! v(0-H)2908cm™, v(C=0)1712cm™, v(N-H)3178cm’
' A andlise por difracdo de raios X implica num
composto de formula molecular CgHsNoNaO,
(CgHeN202)2.2H,0 sistema cristalino triclinico, grupo
espacial P-1, Z=2, R;=0,0981 e wR,= 0,1350. A

estrutura consiste de 3 unidades
cristalograficamente independentes, sendo que duas
estdo protonadas (estado neutro) e uma

desprotonada (forma anidnica) cujo contra-ion é o
fon sédio (Na). Optamos por representar apenas a
unidade assimétrica desprotonada (figura 1), mas
salientamos a ocorréncia de varias unidades
inclusive protonadas. Observa-se ainda a presenca
duas moléculas de agua que completam a estrutura.
A cela elementar representada na figura 2 mostra os
ligantes desprotonados que aparecem no meio da
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cela, paralelamente ao eixo cristlografico ¢, onde
também encontram-se os cations Na*. Os ligantes
protonados aparecem nas faces paralelas ao plano
formado pelos eixos a e ¢. H4 um centro de inversdo
no centro da cela elementar.

Figura 1: Representagdo da unidade assimétrica
desprotonada do isatina-3-oxima. As elipsoides
térmicas com probabilidade de 40%.

Figura 2: Cela Elementar do composto isatina-3-oxima

Conclusoes |

O estudo estrutural de compostos derivados de
oximas vem ampliar as possibilidades de
investigacdo das propriedades, aplicagcbes e da
quimica de coordenagdo destas espécies, que
aliado ao estudo das interacbes intermoleculares
(aqui nao discutidas) pode facilitar o entendimento
dos mecanismos de agao bioldgica.
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