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Introducao |

As tiossemicarbazonas sdo compostos de
consideravel interesse cientifico, devido as suas
importantes propriedades quimicas e biolégicas, tais
como antitumoral, antibacteriana, antiviral,
antiprotozoaria, citotéxica, dentre outras.

Estes compostos sdo conhecidos por formarem
complexos organometélicos, comportando-se como
agentes quelantes e atuando como inibidores de
corrosao’.

Assim, esta comunicacdo tem como objetivo a
sintese e a avaliacdo tedrica da atividade anti-
corrosdo de 12 tiossemicarbazonas aril-substituidas.

Resultados e Discussao |

As tiossemicarbazonas foram sintetizadas em duas
etapas que estdo apresentadas no esquema abaixo.
Os compostos, na Ultima etapa, foram obtidos, sob
irradiac@o de microondas, com alto grau de pureza e
rendimentos satisfatorios, conforme indicado na
tabela. As tiossemicarbazonas 5-12 estdo sendo
relatadas pela primeira vez nesta comunicagao.
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A avaliacdo da eficiéncia como inibidores de
corrosdo das tiossemicarbazonas sintetizadas foi
feita a partir da Modelagem Molecular utilizando o
hamiltoniano AM1 do programa SPARTAN-PRO.
Foram calculadas as energias do HOMO e do
LUMO e estas usadas para determinar o AEgywmo -
Homoy de cada tiossemicarbazona, além do momento
de dipolo (u). Quanto menor o valor de
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AEquwmo - HOMO)3 € maior o momento de dipolo4 mais
favoravel é a atuacao de um composto como inibidor
de corrosdo. Os resultados tedricos obtidos foram
comparados aos resultados, também tedricos, de
um potente inibidor de corrosdo ja utilizado na
industria, a di-orto-toliltiouréia (14).

Tabela. Pontos de fusdo, rendimentos e avaliacéo
tedrica da atividade anti-corrosao.

Compostos PF (T) Rend (%) AE (eV) M (Debie)
1 172-174 86 7,886 3,75
2 193-194 79 7,861 4,16
3 173-175 71 7,804 4.39
4 198-200 88 7,697 3,21
5 211-212 82 7,874 4,63
6 187-188 70 7,860 5.01
7 189-190 78 7,839 5,22
8 209-211 82 7,624 3,21
9 207-209 62 7,906 2,18
10 189-191 93 7,899 2,48
11 202-203 76 7,897 2.95
12 210-212 82 7,453 5,19
14 sl sl 7,880 4,60

Todos os compostos estudados neste trabalho
apresentaram valores de AEymo - Homoy) € momento
de dipolo préximos aos da di-orto-toliltiouréia
indicando que esses derivados apresentam uma
promissora atividade anti-corrosdo. O derivado 12
apresentou menor AEumo - Homoy € Maior momento
de dipolo, sugerindo que a atuacédo deste composto
como inibidor da corrosdo seria mais eficiente que
as demais tiossemicarbazonas testadas.

Conclusoes |

A metodologia sintética utilizando a irradiacdo de
microondas para a obtencéo das
tiossemicarbazonas aril-substituidas se mostrou
eficiente com produtos apresentando alto grau de
pureza e bons rendimentos. A avaliacdo da atividade
anti-corrosédo por modelagem molecular indicou que
0S compostos estudados podem atuar como
eficientes inibidores de corroséo.
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