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Abstract: The paper describes the synthesis and characterization of the coordination compounds
obtained by condensation reactions between isoniazid and 3-pyridinecarboxaldehyde, respectively 4-
pyridinecarboxaldehyde. Isoniazid, a derivative of isonicotinic acid, reacts with pyridinic aldehydes to form
imines, and then these imines are used to form coordination complexes with transition metal ions. The study
details experimental as well as theoretical aspects. Experimental analyzes and theoretical simulations
highlighted the impact of the structure of the derivatives on the stability and properties of the final
compounds. The results suggest that isoniazid derivatives can form stable complexes with metals, having
potential applications in catalysis and advanced materials development. The study provides an in-depth
understanding of the reaction mechanisms and indicates directions for optimizing the synthesis and use of
these compounds in various fields.

Keywords: synthesis, isoniazid, 3-pyridinecarboxaldehyde, 4-pyridinecarboxaldehyde, Schiff bases,
GAUSSIAN.

Introducere

Izoniazida, un derivat al acidului izonicotinic, este cunoscutd pentru utilizarea sa in
tratamentele impotriva tuberculozei si are si aplicatii promitatoare in chimia coordonativa. Derivatii
sdi pot forma complecsi coordinativi cu metale de tranzitie, influentdnd proprietétile acestora.
Studiul propus se axeaza pe sinteza acestor derivati si pe explorarea reactiilor de condensare pentru
obtinerea compusilor coordinativi. Articolul va aborda atat aspectele teoretice, prin modelarea si
analiza reactiilor de condensare, cét si aplicatiile practice, prin sinteza si caracterizarea compusilor
rezultanti, contribuind astfel la dezvoltarea de noi materiale functionale.

Izoniazida a fost investigatd in contextul sintezei compusilor coordinativi pentru capacitatea
sa de a forma compusi coordinativi stabili cu metale de tranzitie. Derivatii sdi, cum ar fi
izonitrazidele si alte structuri derivate, au fost utilizati in sinteza unor compusi cu aplicatii in cataliza
si materiale avansate. Reactiile de condensare, esentiale pentru formarea acestor compusi, implica
adesea formarea de legaturi de coordonare intre grupe functionale si metale. Studiile anterioare au
explorat diverse conditii de reactie si tipuri de derivati pentru optimizarea sintezei si caracterizarii
compusilor coordinativi.

Materiale si metode

Pentru sinteza derivatilor de izoniazida s-au utilizat reactivi de Tnaltd puritate. Conditiile de
reactie, inclusiv temperatura, timpul si solventii, au fost optimizate pentru a maximiza randamentul
si puritatea produsului. Caracterizarea compusilor a fost realizata prin tehnici spectroscopice (IR,
NMR) si difractie de raze X pentru a confirma structura si puritatea. Simularile teoretice au fost
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efectuate folosind metode de calcul avansate precum GAUSSIAN pentru a prezice comportamentul
reactiilor de condensare si interactiunile moleculare.

Pentru condensarea cu 4-piridincarboxaldehida a fost folositd izoniazida, care este solubild in
metanol, etanol, acetond si apa. Ca rezultat al condensarii a fost obtinut compusul 4-Hpcih = 4-
piridincarbaldehida izonicotinoil hidrazond, care poate fi utilizat in calitate de agent de coordinare
pentru asamblarea noilor compusi coordinativi.

2,717 g izoniazida au fost dizolvate la agitare magnetica la temperatura camerei in amestecul
format din 25 mL apa distilata si 15 mL alcool metilic. Dupa dizolvarea completd s-a adaugat 1,5
mL 4-piridincarboxaldehida. Solutia obtinutd a fost agitatd la temperatura de aproximativ
70°C. Peste 15 minute 1n solutie au apdarut primii fulgi albiciosi ai ligantului. Dupd aceasta, peste
cinci minute solutia a fost luata de la agitare, precipitatul fiind filtrat. Filtratul a fost spalat cu apa
distilata si pus la uscare la temperatura camerei obtindnd un compus cu masa de 3,11 g. formula de
structurd este prezentatd in figura 1, iar spectrele (practic si teoretic) — In figurile 2 si respectiv 3.

Figura 1. Molecula compusului 4-Hpcih
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Figura 2. Spectrul practic al molecule 4-Hpcih

Datele spectrale teoretice si cele practice tind s fie aproximativ aceleasi in majoritatea
cazurilor, dar pot exista unele diferente din cauza factorilor externi si a conditiilor de masurare. In
mod ideal, datele spectrale teoretice sunt calculate pe baza unor simulari, care presupun conditii
ideale. Insi, atunci cand se masoara datele spectrale in practica, pot apérea variatii.

Desi existd aceste variatii, Tn multe aplicatii, datele teoretice si practice se aliniaza destul de
bine, astfel incat diferentele sa fie neglijabile sau usor de corectat prin ajustari sau calibrare.
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Figura 3. Spectrul teoretic al compusului 4-Hpcih

Sinteza 3-Hpcih (3-piridincarbaldehida izonicotinoil hidrazona): izoniazida a fost condensata
cu 3-piridincarboxaldehida, procedura este identicd cu condensarea 4-Hpcih. Masa compusului
obtinut constituie 1,94 g. In figura 4 este prezentat spectrul IR teoretic, in figura 5 — spectrul IR
practic. Structura moleculei 3-Hpcih este prezentata in figura 6.
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Figura 4. Spectrul teoretic 3-Hpcih

Chiar daca exista mici abateri, datele spectrale teoretice si practice sunt suficient de apropiate
pentru a confirma structura moleculara si proprietatile acestui compus.
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Figura 5. Spectrul practic 3-Hpcih

Figura 6. Molecula compusului 3-Hpcih

Rezultate

Datele experimentale au aratat ca izoniazida au condus la formarea compusilor cu aldehidele
in conditii controlate. Spectroscopia IR si NMR a confirmat structura si puritatea compusilor
obtinuti. Difractia de raze X a oferit informatii despre aranjamentul cristalin al compusului. Analiza
teoreticdA a prezis cu acuratete rezultatele experimentale, indicand ca structura derivatilor
influenteazad semnificativ stabilitatea si eficienta reactiilor de condensare. Rezultatele sugereaza ca
derivatii sunt mai eficienti in aplicatii potentiale in dezvoltarea de noi complecsi si materiale
functionale.

Discutie

Rezultatele experimentale si teoretice au indicat la faptul, ca derivatii specifici ai izoniazidei
sunt eficienti in sinteza compusilor coordinativi, influentand stabilitatea si proprietdtile acestora.
Reactiile de condensare s-au dovedit a fi sensibile la structura derivatilor si la conditiile de reactie.
Limitarile studiului includ variatii in reproducibilitatea experimentelor si posibile diferente intre
modelele teoretice si comportamentul real al reactiilor. Discutia se concentreazd pe imbunatatirea
conditiilor de reactie si explorarea altor derivati pentru optimizarea sintezei si obtinerea compusilor
coordinativi.

Concluzii

Modelele teoretice au fost validate prin rezultate experimentale, oferind o intelegere mai
profunda a reactiilor de condensare. Concluziile sugereaza ca optimizarea structurii derivatilor si a
conditiilor de reactie poate Tmbunatati semnificativ sinteza si aplicatiile compusilor coordinativi.
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Cercetdrile viitoare ar trebui sa exploreze noi derivati si sd8 imbunatateasca metodele de sinteza
pentru avansarea domeniului chimiei coordonative si aplicative. Aceste reactii ilustreaza procesele
de condensare si complexare utilizdnd izoniazida si 3-piridincarboxaldehida, respectiv
4-piridincarboxaldehida, oferind un fundament solid pentru sinteza compusilor coordinativi si
explorarea aplicatiilor lor in chimia materialelor.

Studiul a fost realizat cu suportul financiar al subprogramului 010602 (Ministerul Educatiei si
Cercetarii al RM).
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