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ESTUDO ESPECTROSCOPICO DE UM COMPLEXO INEDITO DE Co(ll)
ENVOLVENDO O LIGANTE 2-AMINO-4-TIAZOLACETATO DE ETILA
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RESUMO

Este trabalho consiste em um estudo espectroscopico e andlises fisico-quimicas do composto de coordenagdo
envolvendo o ligante 2-amino-4-tiazolacetato de etila e o ion metélico Co(ll). O 2-amino-4-tiazolacetato de etila é um
ligante versétil em quimica de coordenacdo, pois apresenta N, O e S como sitios doadores, atuando assim como uma
base de Lewis. Os resultados obtidos por espectroscopia vibracional na regido do infravermelho foram muito
promissores, indicando a coordenacédo do ligante ao sitio metalico e fornecendo informacdes relevantes sobre o arranjo

supramolecular do composto.
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1. INTRODUCAO

Ligantes orgénicos derivados de tiazéis sdo uma importante classe de compostos
heterociclicos que apresentam um amplo espectro de atividade bioldgica, tais como antitumoral
(DIAB et al, 2014), anti-inflamatério (VUKOVIC et al, 2008) e antibacteriana (ARIDOSS et al,
2009). O ndcleo tiazolico esta presente, também, como subunidade em diversas moléculas
biologicamente ativas.

O ligante 2-amino-4-tiazolacetato de etila, denominado ATE, representado na Figura 1,
possui varios sitios de coordenacéo, caracterizados por pares de elétrons livres nos &tomos de O, N
e S. Os principais sitios de coordenacao ja elucidados na literatura sdo o nitrogénio do anel tiazol, e
0s oxigénios do carboxilato, originado pela desesterificacdo do ligante.

Figura 1 - Estrutura molecular do ligante 2-amino-4-tiazolacetato de etila.
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Fonte: Sigma-Aldrich (2018).

2. MATERIAL E METODOS

Em um tubo de ensaio solubilizou-se 55 mg (0,424 mmol) de CoCl,.6H,O em 10 mL de
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agua destilada. Em seguida, adicionou-se pelo método de difusdo 60 mg (0,322 mmol) do ligante
ATE, solubilizado em 10 mL de &gua destilada, lentamente pela parede do tubo, levando a um
sistema com clara divisdo de fases, sendo a fase inferior lilas e a superior incolor. Apos sete dias
observou-se a formacdo de cristais de coloracdo lilds na solugdo, os quais foram recolhidos pelo
processo de filtragéo, resultando em 10 mg do produto intitulado [Co(ATE),(H,0)]. O rendimento
da sintese foi de 8,7%. O produto foi caracterizado por espectroscopia vibracional na regido do

infravermelho.

3. RESULTADOS E DISCUSSOES

A Figura 2 apresenta 0s espectros vibracionais na regido do infravermelho para o
complexo [Co(ATE),(H,0)], bem como para o ligante ATE.

A banda observada em 1719 cm™ no espectro do ligante foi atribuida aos estiramentos das
ligagdes COO da funcéo éster do ATE, a banda em 1628 cm™ foi atribuida aos estiramentos das
ligages S-C=N no anel aminotiazol no ligante. Como na regido de 3500-3000 cm™ ndo h& um
alargamento de bandas, pode-se identificar a banda em 3286 cm™ referente aos estiramentos da
ligagdo C-NH; da amina primaria. Para os estiramentos da ligagdo C-S, atribuiram-se as bandas em
693 cm™, 660 cm™ e 582 cm™,

A regido espectral entre 1550 e 1650 cm™, onde os modos de estiramento CC e CN sdo
esperados, é muito importante na analise de coordenacdo do ligante ATE. Essa banda é observada
em 1628 cm™ para o ligante livre, e em maiores nimeros de onda 1635 cm™ para o composto
CoATE, indicando que houve um fortalecimento das ligacdes S-C=N presentes no anel. A presenca
do v(CC/CN) em maiores nimeros de onda nos complexos ¢ um indicativo da coordenacdo do
metal ao ligante ATE pelo nitrogénio tiazdlico, como ja observado para outros compostos contendo
derivados aminotiazois descritos na literatura (ALEXANDRU et al, 2010)

Figura 2 — Espectro vibracional na regido do Infravermelho do composto
[Co(ATE),(H,0)] e do ligante ATE em % de Transmitancia por nimero de onda (cm™) .
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Fonte: Plotado pelo autor utilizando-se o software OriginPro.

O espectro do [Co(ATE),(H,O)] apresentou alteragcdes significativas nas bandas,
comparadas as do ligante ATE. A banda observada em 1719 cm™ no espectro do ligante livre,
atribuida ao v(C=0) ndo ¢ observada no espectro do complexo [Co(ATE),(H20)], o que indica que
apos a coordenacdo ao sitio metalico, a mudancga no ambiente quimico fez com que a referida banda
se tornasse inativa no infravermelho. Apesar da auséncia da banda referente ao v(C=0) na regido de
1700 cm™ no espectro do ligante, observa-se através das bandas vasim(COO) e vsim(COO),
observadas respectivamente em 1582 cm™ e 1398 cm™, que néo houve a decomposicdo do ligante
no meio reacional.

O estreitamento da banda na faixa espectral de 3500-3000 cm™, observada no espectro do

[Co(ATE)2(H20)] em relacdo ao espectro do ligante livre, indicam o rompimento de ligacdes de
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hidrogénio envolvendo moléculas de &gua e os atomos de oxigénio da funcdo ester do ligante,
fornecendo indicios de que a carbonila pode estar envolvina da coordenacdo ao sitio de Co*". Ja a
ligacdo N-H do grupamento amina foi fortalecida, como pode ser inferido pelo deslocamento da
banda observada em 3286 cm™ no espectro do ligante livre para 3302 cm™ no espectro do CoATE,
indicando também o rompimento de ligacGes de hidrogénio na estrutura supramolecular do ligante
apos a coordenacdo, uma vez que esse sitio de coordenagdo ndo se mostrou ativo nos trabalhos de
Zhang et al (2009) e Alexandru et al (2010).

Adicionalmente, as diferencas nas medidas dos pontos de fuséo do ligante livre (85°C) e
do cristal obtido (indeterminado, superior a 320°C), bem como a baixa solubilidade do referido
produto, indicam a formacdo do composto de coordenacdo, corroborando assim, com os indicios

levantados pela andlise espectroscopica.

5. CONCLUSOES

Os dados espectroscopicos, a medida de ponto de fusdo e o teste de solubilidade sugerem a
coordenacdo do ligante aminotiazolico ao ion Co(ll), indicando a obten¢do de um novo composto
de coordenacdo. A analise dos modos vibracionais nos espectros indicam que houve coordenagao
pelos atomos de N e O, devido aos deslocamentos das bandas referentes aos estiramentos

simétrico/assimétrico da carbonila e da ligacdo C-N, respectivamente.
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