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INTRODUCAO

O cancer ¢ a segunda principal causa de morte no mundo!!! e, apesar dos avancos nas
terapias existentes, ainda representa um grande desafio devido a elevada toxicidade e baixa
seletividade dos tratamentos convencionais?!. Para tanto, complexos metalicos que interagem
com o DNA tém se mostrado alternativas promissoras®“l. Nesse cendrio, a combinagdo entre
metais de transicdo e ligantes multidentados surge como uma estratégia para criar compostos
mais seletivos e eficientes. Diante disso, o objetivo do presente trabalho ¢ preparar e caracterizar
um composto bioinspirado de palddio com ligante bidentado contendo oxigénio e selénio.

DESENVOLVIMENTO

O ligante HL?! foi preparado conforme descri¢do da literatural®!. Inicialmente, 2,4 mmol
de KI e 100 mL de CH3CN destilada e seca foram adicionados a um baldo de fundo redondo de
250 mL e agitou-se até a dissolugdo completa do solido. Em seguida, foram adicionados 2,5
mmol de difenildiseleneto e 5 mmol de 2-naftol. Os eletrodos de platina foram conectados e
ligou-se a fonte em corrente continua de 20 mA, mantendo a reagdo por 8 h. A reagdo foi
extraida com tiossulfato de sddio (15%) e acetato de etila (3 x 20 mL) e lavada com solu¢do
salina (2 x 20 mL). Ao final, a solu¢do foi seca com MgSO4 anidro e filtrada e o solvente foi
seco sob pressdo reduzida. O produto foi purificado por coluna cromatografica
(Hexano/Acetato 97,5:2,5).

Com o ligante devidamente caracterizado por RMN, FTIR e UV-Vis, partiu-se para
sintese do complexo. Em um baldo de fundo redondo, adicionou-se 0,86 mmol de PdCl, em
100 mL de CH3CN. O sistema foi mantido em aquecimento (98°C) sob refluxo por 5 h. Em um
segundo baldo de fundo redondo, 1,78 mmol do ligante (298,22 g mol™!) e 0,86 mmol de K,CO;
foram dissolvidos em 20 mL de CH3CN destilada. Lentamente, adicionou-se a solu¢ao de PdCl»
a solu¢do com o ligante e manteve-se em refluxo de um dia para o outro sob aquecimento
(90°C). Apds, a solucao foi deixada na bancada para cristalizagdo, o que produziu um po
marrom, o qual foi lavado com 4gua e éter gelados. Rendimento: 60% (0,52 mmol, 702,86 g
mol ™).

RESULTADOS

A caracterizagdo do ligante por meio de '"H RMN foi consonante com os resultados
obtidos na literatura®l. As anélises de 'H, '3C e 7’Se do complexo apresentaram novos sinais
em comparagdo as analises do ligante de partida. Na Figura 1, observa-se os espectros de 7’Se
do ligante e do complexo. No espectro do complexo, ha dois sinais em regido mais desblindada
(380,02 ppm e 372,68 ppm) quando comparada ao sinal do espectro do ligante em 150,71 ppm.
Esse efeito pode ser causado pela diminui¢ao da densidade eletronica sobre o 4&tomo de selénio
em razdo do alto cariter covalente da ligagdo formada entre Se-Pd pela coordenagdo dos
ligantes ao centro metalico.

O ligante também foi analisado por meio de FTIR, com o espectro e principais sinais
apresentados na Figura 2, assim como do complexo. E possivel observar diversos sinais em
comum, como estiramentos das ligagdes C=C dos anéis aromaticos (1442 cm™ no ligante e
1459 cm! no complexo), C-Ofenol (1247 cm™ no ligante e 1243 cm™ no complexo) e
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dobramentos C-Haromatico (821 € 725 cm™! no ligante e 812 ¢ 745 cm™ no complexo). H4 uma
banda alargada na regido de 3366 cm’!, provavelmente por conta de 4gua ou solventes na
amostra.

Realizou-se a andlise de UV-Vis em DMSO, apresentando uma banda em 339 nm (€ =
4692 L mol! cm') e uma banda parcial na regido de maior energia, caracteristicas de
transferéncias de carga internas do ligante do tipo = = n* dos anéis aromaticos. J4 o complexo
apresentou uma banda na regiio de 493 nm atribuida a transferéncia de carga metal-ligante!®
(€=710 L mol! cm™) e uma banda (ombro) em 339 nm (€ = 6658 L mol! cm™) parcialmente
encoberta pelas bandas de transferéncia de carga interna do ligante.

A analise de condutividade molar foi realizada, inicialmente, em metanol a 1 x 107
mol L, apresentando um valor de 84 uS cm’'. Para comparagio, realizou-se a analise
novamente, em diclorometano. Nessa segunda medicdo, o valor apresentado foi de 0,54
uS cm. O valor proximo a zero em diclorometano, solvente nio coordenante, indica que o
composto é neutrol’l. Ja o valor encontrado no primeiro solvente sugere que o metanol se
coordena ao metal, influenciando o resultado na medi¢do da condutividade molar.

CONSIDERACOES FINAIS

Diante das analises de RMN, FTIR, UV-Vis e condutividade molar, pode-se inferir a
coordenacao de duas unidades do ligante bidentado contendo oxigénio e selénio ao centro
metalico de paladio, formando um complexo metalico inédito.

Estudos futuros serdo realizados para avaliar a interacdo do composto com DNA por
técnica espectrofotométrica, modelagem molecular das estruturas do complexo (DFT) e da
interagdo complexo-DNA (molecular docking).

Palavras-chave: Complexo de paladio; Agentes antitumorais; Ligante bidentado.
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Figura 2: Espectros na regiéo do Infravermelho do ligante

Figura 1: Espectros de 7’Se RMN do ligante e complexo.
e do complexo.
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