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Resumo 
Compostos tiossemicarbazonas são pesquisados desde 1948 e atualmente são a segunda classe mais importantes de antitumorais. Suas propriedades biológicas podem estar associadas a capacidade quelante e as ligações de hidrogênio intermolecular e intramolecular que pode realizar. Sendo assim, o objetivo deste trabalho é descrever os estudos espectroscópicos do composto 5-nitroisatina-3-tiossemicarbazona. Foram realizadas análises espectroscópicas de: infravermelho (400-4000 cm-1), ultravioleta-visível (200-800 nm) realizada em etanol, acetonitrila, dimetilsulfóxido e acetona, para avaliar o comportamento do composto em solventes com momentos dipolares diferentes; e RMN 1H (0-14 ppm). No espectro de infravermelho foi possível confirmar a obtenção do ligante devido o surgimento do estiramento C=N em 1620 cm-1 que caracteriza a formação das tiossemicarbazonas. As análises no ultravioleta-visível evidenciaram que o composto sofre influencia do solvente, apresentando transições eletrônicas diferentes em uma mesma absorbância. O composto em acetona, dimetilsulfóxido e acetonitrila apresentou efeito hipercrômico (aumento da intensidade de absorção); em DMSO e acetona também ocorreu efeito batocrômico, que é o deslocamento para maior comprimento de onda, ainda nestes solventes a absortividade molar apresentou valores na 104 L.mol-1.cm-1 característica as transições de transferência de carga intramolecular. Estas transferências de carga são favorecidas quando um grupo retirador de elétron, como o grupo NO2, está conectado com um sistema ( altamente deslocalizado, como um anel aromático.O espectro de RMN 1H confirmou a forma protonada do composto e a ocorrência de ligações de hidrogênio.
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