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Resumo

O projeto refere-se a sintese de derivado do corante C.I.

toxicidade dos produtos sintetizados.
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Introducgao

Fenilbenzotriazoéis podem ser formados a partir de
reagoes de redugdo de azo corantes da classe
dinitrofenilazo. O processo de redugdo ocorre nas etapas
de pos-tingimento da industria téxtil, através de agentes
redutores utilizados para retirar o excesso de corantes
ndo aderidos as fibras de tecido, o qual promove a
ciclizagao e formacao do anel benzotriazol'.

Corantes da classe azo ja foram detectados em
regides sob influéncia de despejos de industrias téxteis
no Brasil, indicando que a maior parte dos tratamentos
convencionais de efluentes ndo sado eficientes na
remocao desses compostosz. A mutagenicidade de
compostos desse grupo ja foi descrita na literatura, mas
nao eX|stem dados sobre sua toxicidade para organlsmos
aquaticos® que possam auxiliar na avaliagdo de risco
para a protecao da vida aquatica.

O objetivo desse trabalho foi caracterizar quimicamente
um recém-sintetizado fenilbenzotriazol derivado do
corante C.l. Disperse Violet 93 e avaliar sua toxicidade
aguda para o microcrustaceo Daphnia similis.

Resultados e Discussao
A reagdo de redugdo para a formacdo do anel
benzotriazol (Figura 1) foi realizada com ferro metélico
sob aquecimento™.

Figura 1. Reacgdo de formagéo do fenilbenzotriazol.
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A reagdo foi acompanhada por cromatografia de
camada delgada (CCD). O fenilbenzotriazol foi revelado
com ninhidrina e isolado por cromatografia em silica gel
com cerca de 7% de rendimento. A estrutura do
composto foi conflrmada por Ressonéncia Magnética
Nuclear de hidrogénio ( H RMN) e de carbono (13C RMN)
e Espectrometria de Massas de alta resolugéo (HRMS).

A HRMS revelou que a massa molecular [M H+] do 2-
fenilbenzotriazol 2 (para C4gH»1BrNgO) foi 419,1040
préximo da massa tedrica de 419,1020 com um erro
calculado de 4.77 ppm.

Os testes de toxicidade aguda para Daphnia similis
foram reahzados de acordo com o protocolo OECD guia
n° 202° e ABNT/NBR 12713°. Foram realizados quatros

Disperse Violet 93, sua caracterizagdo e avaliagao da

testes independentes com quatro réplicas e cinco
neonatas (<24h) cada um. Apos 48 horas de exposigao a
concentragao de efeito (CE50) global baseada nos 4
testes independentes e calculada por regresséao logistica
Anova one- way, Weibull 4 parametros (Figura 2), foi de
300 £ 13 ug L. Este valor se encontra abaixo do limite
de solubilidade e diferente da toxicidade aguda predita
pelo modeIo in silico do ECOSAR estimada em 58,675
mg L™ para microcrustaceos.

Figura 2. Curvas de dose resposta dos testes de toxicidade aguda
com Daphnia similis”
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Conclusoées
O novo composto foi sintetizado e quimicamente
caracterizado com éxito. Através do calculo da CE50, o
fenilbenzotriazol sintetizado pode ser classificado como
Categoria |, muito toxico para a V|da aquatica, de acordo
com a cIaSS|f|cagao do GHS® (Globally Harmonized
System). Portanto, quando langados no ambiente, podem

ser classificados como uma nova classe de
contaminantes emergentes.
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