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Introducao |

As tiossemicarbazonas tém despertado interesse
devido as suas propriedades quimicas,
farmacoldgicas e bioldgicas, tais como antibacterial,
antiviral, antifingica e antitumoral'®. Além disso,
essas propriedades tém sido extensamente
estudadas devido a capacidade de formar quelatos
com fons de metais de transicdo"*, sendo que esta
€ muitas vezes atribuida as propriedades biolégicas
das mesmas®. Esses ligantes sdo muito versateis,
podendo se coordenar ao metal de forma neutra ou
até mesmo desprotonada™®. Neste trabalho, é
apresentado o ligante aloxan-5-tiossemicarbazona,
gue foi caracterizado por espectroscopia na regiao
do IV e difracéo de raios-X em monocristal.

Resultados e Discussao |

A sintese do ligante aloxan-5-tiossemicarbazona se
deu mediante a reagdo de aloxan com
tiossemicarbazida, em etanol (1:1), em meio acido
sob refluxo por 7h. Apés resfriamento, um
precipitado laranja foi obtido por evaporacdo do
solvente e o ponto de decomposicdo se deu em
279°C. Apbs recristalizagdo em metanol, foram
obtidos cristais de cor laranja. A caracterizacao
espectrosclpica na regido do IV apresentou as
seguintes bandas: (vC=S) 879cm™, (vC=0) 1664-
1610cm™, (vC=N) 1516cm™, (vN-H) 3294-3055cm™,
(VN-Hierm) 3400cm™. De acordo com os dados
cristalograficos obtidos, o composto apresenta
féormula empirica CsHsNsO3S, grupo espacial
P12./n1, sistema cristalino monoclinico,
a=10,6415(8)A, b=7,3370(6)A, c=11,1600(10)A, B=
107,380(5)° e Z=4. As ligagBes de hidrogénio intra e
intermoleculares observadas ampliam as
possibilidades de investiga¢cdes quanto a atividade
biolégica. Estas ligagdes interrelacionam as
moléculas através das ligacdes D-(H)---A (A) cujas
distancias, angulos e cddigos de simetria sao
respectivamente:  N(5)-H(5A)---O(2)",  2.25(4)A,
144(3)°,  x+1/2,-y+1/2,z+1/2;  N(2)-H(2)---O(3)%,
1.98(4)A, 173(4)°, -x+1,-y,-z+2; N(5)-H(5B)---O(1)°,
2.08(5)A, 158(4)°, x+1/2,-y+3/2,z+1/2;  N(4)-
H(4)---O(1)*, 2.02(4)A, 126(4)°; N(1)-H(1)---O(3)°,
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246(M)A,  125(4)°, x-1/2,-y+1/2,2-1/2 e
H(1)---S(1)%, 3.03(4) A, 123(4)°, -X,-y+1,-z+2

N(1)-

Figura 1: Representagéo estrutural das ligacdes de
hidrogénio do ligante aloxan-5-tiossemicarbazona

Conclusodes

Os estudos espectroscépicos e estruturais do
ligante aloxan-5-tiossemicarbazona bem como
alguns testes em andamento comprovam que O
mesmo pode atuar como quelato, coordenando-se a
diferentes centros metalicos através dos atomos de
O, N e S. Além disso, a existéncia de diversas
ligacbes de hidrogénio presentes na estrutura
confere a esse ligante a ocorréncia de estruturas
supramoleculares, ampliando-se as possibilidades
de investigacdes a cerca da atividade bioldgica.
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