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Introducao

Ditiocarbamatos (DTC) tem uma vasta gama de
aplicagdo. Na industria sdo usados como aditivos para
vulcanizagdo da borrachal; lubrificantes e anticorrosivos
2 para trabalhos em alta pressio ®. Na medicina, eles
também sao aplicados como potenciais inibidores do
fator nuclear kappa B (NF - kB) 4 como inibidor da
protease do HIV-1 > e indutores de apoptose em varios
tipos de células carcinogénicas ®, além de serem 6timos
agentes antimicrobianos ’ e antiftingicos 2.

As estruturas inéditas de dois derivados de
ditiocarbamatos, morfoliditiocarbamato de morfolina
(MorMor) e hexametilenoditiocarbamato de hexametileno
(HexHex), foram determinadas por difracdo de raios-X e
os resultados usados para analisar as interacdes no
estado sélido.

Resultados e Discussao

A estrutura molecular de MorMor é construida a partir de
uma ligagdo de hidrogénio intramolecular, a 3,28(1)A.
Duas unidades assimétricas independentes compd&em
um dimero através de um pseudo centro de simetria [1-X,
-y, 2-z], aproximadamente na posigao [%2,0,1] (Fig. 1). A
presenca de um centro de simetria em grupos espaciais
ndo centrossimétricos, como neste caso, € incomum °
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Figura 1. Perspectiva 19 4o dimero de MorMor.

As ligacdes intradiméricas do tipo N--H---S originam uma
cadeia de ligagbes de hidrogénio bifurcadas, paralela ao
plano (011), que geram a estrutura supramolecular. O
empacotamento cristalino forma camadas nédo ligadas
mantidas por contatos intermoleculares, C--H---O.

A estrutura molecular de HexHex é construida através de
ligagBes hidrogénio, a 3,24(6) A. Uma cadeia infinita
unidimensional é formada por liga¢des hidrogénio do tipo
N--H---S. A estrutura polimérica é formada por uma rede
helicoidal (Fig.2) que se estende ao longo do eixo
cristalografico b.
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do dimero de HexHex.

Figura 2. Perspectiva

Comparando-se as estruturas de MorMor e HexHex a
estruturas de dois ditiocarbamatos ciclicos, o
pirpirinoditiocarbamato de piperidina (PipPip) * e
pirrolidinoditiocarbamato  de pirrolidina  (PyrPyr) %
observou-se que, apesar das cadeias se formarem por
ligagdes distintas, o empacotamento cristalino é mantido
pelos mesmo tipo de ligagdo.

As cadeias diméricas de MorMor e PipPip apresentam
supramolecularidade 2D, sendo que o carater bifurcado™®
das ligagBes duplas dos atomos de enxofre determina
suas conformacdes.

Em HexHex e PyrPyr, a as cadeias helicoidais tem
supramolecularidade 3D, todas mantidas por ligacdes de
hidrogénio ndo convencionais e os atomos de enxofre da
dupla fazem apenas ligacdes monodentadas.

Conclusoes

Através dos dados estruturais, pode-se afirmar que o
caréter da ligacdo bidentada dos atomos de enxofre tem
influéncia direta formagao do empacotamento cristalino e
na reatividade desses compostos.
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