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Resumo 

 

 

Cruz, Wellington da Silva; Rey, Nicolás Adrián. Síntese, caracterização e 

estudo teórico de bases de Schiff orto-substituídas e seus complexos de 

cobre(II) como potenciais agentes antitumorais. Rio de Janeiro, 2012. 

164p. Dissertação de Mestrado – Departamento de Química, Pontifícia 

Universidade Católica do Rio de Janeiro. 

 

 

Os processos neoplásicos têm sido no mundo atual uma das patologias mais 

preocupantes. A neoplasia maligna, também denominada de câncer, é o mais 

agravante processo patológico, que pode levar a morte do portador. Diante desse 

quadro, diversos medicamentos têm sido planejados com o objetivo de eliminar 

seletivamente as células cancerígenas, dentre eles, alguns complexos de 

coordenação, como a cisplatina, a carboplatina e as casiopeínas. No entanto, 

efeitos colaterais severos e toxicidades são fatores limitantes, sendo necessário, 

portanto, o desenvolvimento de moléculas mais seletivas, eficazes, menos tóxicas 

e com efeitos colaterais reduzidos. Este trabalho tem como objetivo a síntese de 

três ligantes imínicos binucleantes, derivados de aminas aromáticas orto-

substituídas, um deles com substituinte doador de elétrons (L-NFT), já descrito na 

literatura, e os outros dois inéditos com substituintes retiradores de elétrons iodo 

(L-IDA) e nitro (L-NTA). Os ligantes foram caracterizados por ponto de 

fusão/decomposição, espectroscopia vibracional, espectroscopia eletrônica, 

análise elementar, análise termogravimétrica e modelagem molecular. Foi 

resolvida a estrutura cristalina de uma forma parcialmente hidrolisada do ligante 

L-IDA. Todos os ligantes foram submetidos a uma análise farmacológica in silico 

para a obtenção de seus parâmetros farmacocinéticos e farmacodinâmicos 

teóricos. A partir desses ligantes, foram sintetizados os respectivos complexos de 

cobre(II), todos eles inéditos, os quais foram caracterizados pelas seguintes 

técnicas: espectroscopia vibracional, espectroscopia eletrônica, análise elementar, 

análise termogravimétrica, espectroscopia de emissão ótica com plasma 

indutivamente acoplado, espectroscopia de ressonância paramagnética eletrônica e 

modelagem molecular. O complexo do ligante L-NFT é binuclear. Entretanto, os 

ligantes L-IDA e L-NTA sofreram hidrólise parcial no processo de complexação, 
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gerando espécies mononucleares do tipo ML2 e geometria quadrática plana. Uma 

dessas espécies foi caracterizada por difração de raios X. Todas as moléculas 

obtidas serão submetidas futuramente a testes biológicos com o intuito de 

comprovar experimentalmente suas possíveis ações antineoplásicas. 
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Abstract 

 

 

Cruz, Wellington da Silva; Rey, Nicolás Adrián (Advisor). Synthesis, 

characterization and theoretical study of ortho-substituted Schiff bases 

and their copper(II) complexes as potential antitumor agents. Rio de 

Janeiro, 2012. 164p. MSc. Dissertation - Departamento de Química, Pontifícia 

Universidade Católica do Rio de Janeiro.  

 

 

Nowadays, the neoplastic processes have been one of the most concern 

diseases. The malignance tumor, also called cancer, is the most aggravating 

pathological process, responsible for the death of the patient in most cases. In this 

context, several drugs have been designed with the objective to eliminate the 

cancer cells selectively; among them, some coordination complexes, like cisplatin, 

carboplatin and the casiopeins. However, severe side effects and the development 

of resistant tumors are limiting factors. For this reason, the search for new 

molecules (more selective and/or effective, less toxic and with reduced side 

effects) is a field of extensive research. The present work has as principal purpose 

the synthesis of three binucleating iminic ligands derived from ortho-substituted 

aromatic amines: one of them containing an electron-donor substituent (L-NFT), a 

compound already described in literature, and the others, both novel substances, 

containing electron-withdrawing substituents iodine (L-IDA) or nitro (L-NTA). 

The ligands were characterized by their fusion/decomposition point, vibrational 

and electronic spectroscopies, elemental and thermogravimetric analysis and also 

molecular modeling. The crystalline structure of a partially hydrolyzed form of 

the L-IDA ligand was resolved too. All of the ligands were submitted to an in 

silico pharmacological analysis to obtain pharmacokinetic and pharmacodynamic 

theoretical properties. From these ligands, three new copper(II) complexes were 

synthetized, which were characterized by the following techniques: vibrational 

and electronic spectroscopies, elemental and thermogravimetric analysis, ICP-

OES, electron paramagnetic resonance spectroscopy, and molecular modeling. 

The complex of L-NFT ligand is dinuclear. However, the L-IDA and L-NTA 

ligands suffered partial hydrolysis during the complexation reaction producing 

mononuclear species of the ML2 type and with square planar geometry. One of 
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these species was characterized by X-ray diffraction. All synthetized compounds 

will be submitted to biological tests in order to prove their possible anticancer 

activity.                   
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