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Introducao |

Chalconas-tiossemicarbazonas e 1-tiocarbamoil-
pirazéis séo classes de compostos que apresentam
diversas atividades biolégicas (antibacteriana,
antitumoral, antidepressiva)'-3. Sua obtengdo pode
ser feita através da reacdo entre chalconas e
tiossemicarbazidas. Em geral, a sintese das
chalconas-tiossemicarbazonas (cadeia aberta) é
feita em meio acido? e a dos 1-tiocarbamoil-pirazois
(cadeia ciclica) é feita em meio basicol3.

Neste trabalho foi realizada a sintese seletiva, em
meio acido, de chalconas-tiossemicarbazonas (CT)
e 1-tiocarbamoil-pirazéis (TP) e o estudo tedrico da
influéncia de substituintes na seletividade.

Resultados e Discussao |

A sintese de ambas as classes esta ilustrada na

Figura 1 e, os rendimentos e pontos de fusdo sdo
dados na Tabela 1.
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Figura 1. Sintese dos derivados.

Tabela 1. Rendimento e PF dos compostos obtidos.

Comp. R: R2 Tipo Rend. (%) PF (°C)
la H H CT 82 133-135
1b Ph H CT 85 123-124
2a H OCHs TP 75 165-167
2b Ph  OCHs TP 87 154-156
3a H NO2 CT 66 188-190
3b Ph NO2 CT 82 174-175

Os célculos de modelagem molecular foram feitos
através do método AM1 do programa SPARTAN-
PRO. Foram obtidos os valores de AH da reacéo e a
carga no atomo de C-7 das CTs (Tabela 2).
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Tabela 2. Resultados dos calculos tedricos.

Tipo R1 R2 AH (Kcal/mol) Carga C-7
CT H H 51,64 -0,095
TP H H 55,79
CT Ph H 51,60 -0,096
TP Ph H 56,26
CT H OCHs 51,79 -0,085
TP H OCHs 55,84
CT Ph  OCHs 51,73 -0,085
TP Ph  OCHs 56,35
CT H NO:2 51,97 -0,126
TP H NO:2 54,90
CT Ph NO:2 51,47 -0,125
TP Ph NO2 55,48

A formacdo dos produtos foi influenciada pela
natureza eletrénica dos substituintes na estrutura da
chalcona. Chalconas ndo substituidas ou com o
substituinte NO: (retirador de elétrons) formaram
derivados abertos (CT). Ja& as chalconas com o
grupo OCHs (doador de elétrons) formaram
derivados ciclicos (TP) (Tabela 1). Os resultados
tedéricos mostraram a necessidade de quantidade
menor de energia na producdo das CTs,
independente do substituinte Rz, indicando a CT
como produto preferencial. Entretanto, apés a
adicdo de tiossemicarbazidas a p-metoxichalcona, o
efeito doador de elétrons promovido pelo grupo
OCHs deixa o C-7 mais eletrofilico, facilitando o
atague do N-2, promovendo a ciclizagéo,
favorecendo a formacédo do derivado TP. O
substituinte R1 ndo influenciou na seletividade.

Conclusoes

A metodologia de sintese adotada gerou compostos
com rendimentos satisfatérios. A presenca do grupo
OCHs promoveu a obtencdo de 1-tiocarbamoil-
pirazéis em meio acido.
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