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Introducao

A atividade antineoplasica do nudcleo benzotiazélico
é relatada amplamente na literatura."® Em um
estudo recente,” as atividades anticancerigenas in
vitro de (E)-2-benzotiazolidrazonas foram avaliadas.
Neste presente trabalho, as estruturas de trés novas
moléculas desta classe foram determinadas por
difracdo de raios X, e um estudo de analise
conformacional foi realizado por modelagem
molecular.

As geometrias do conférmeros A (Ng-Co---C-Cs’ =
09 e B (Ng-Cip---C1-Cs’ = 180°%) de cada molécula
(Figura 1) foram otimizadas no nivel de teoria
B3LYP/6-311++G(d,p). Em seguida, as frequéncias
foram calculadas. Visto que nenhuma frequéncia
imaginaria foi encontrada, todas as estruturas
obtidas foram caracterizadas como minimos. A
energia de estabilizacdo (AE) entre os conférmeros
foi calculada por:

AE =E conférmero mais estavel ~ E conférmero menos estavel

Adicionalmente, o comportamento conformacional
de cada conférmero foi estudado por caélculos
semiempiricos, usando o método PM6. Um scan de
360° do angulo diedro Ng-Cyo---C+-Cs’ foi realizado
com um incremento de 19 e otimizacdo da estrutura
a cada passo. Todos os célculos tedricos foram
realizados no programa Gaussian 09W.
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Figura 1. (E)-2-benzotiazolidrazonas estudadas.

Resultados e Discussao
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De acordo com os resultados do célculo ab initio,
para as moléculas BH-pirrol e BH-tiofeno, o
conférmero B é o mais estavel, enquanto que o
conférmero A é o mais estavel para o BH-furano.

A Figura 2 mostra a energia relativa vs. o angulo
diedro, resultados do scan com o método PMS6.
Apesar das diferengas nos AE calculados pelo
método semiempirico e pelo método DFT, os
resultados entre estes dois métodos estdo de
acordo quanto aos conférmeros mais estaveis.
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Figura 2. Energia relativa vs. angulo diedro.

Conclusoes

Os resultados teoricos ab initio e semiempirico sao
coerentes entre si, e confirmam as estruturas
elucidadas pela difragédo de raio X.
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