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Introducao

Dentre as diversas drogas utilizadas para
inibir o crescimento celular tumoral, destaca-se a
cis-[PtClx(NH3),], ou cisplatina. No entanto, a sua
toxicidade e o aparecimento de tumores resistentes
sdo fator limitante [1]. Com o objetivo de se obter
complexos menos toxicos e mais seletivos, novos
derivados com diferentes centros metélicos tém sido
sintetizados, tais como as casiopeinas [2].

O presente trabalho tem como objetivo a
sintese, caracterizagdo e estudo DFT de um novo
complexo mononuclear de niquel(ll), derivado do
ligante binucleante iminico 2,6-bis{(E)-[3-clorofenil)
imino]metil}-4-metilfenol (HL, Figura 1). Cabe aqui
destacar que as iminas apresentam diversas agoes
biolégicas, dentre elas, antitumoral [3]. Vale ainda
ressaltar que o niquel € um metal do grupo da Pt.

CH4

S

o

(ol ||+ ||+CI'

cl NI OH _N cl
| e H
o

Figura 1. Estrutura do ligante binucleante iminico.

Resultados e Discussao

HL foi sintetizado a partir do precursor 2-
hidroxi-5-metilisoftaldeido (0,5 mmol), adicionando-
se 1,5 mmol de 3-cloroanilina, ambos solubilizados
em isopropanol, e 3 gotas de HCI como catalisador;
a solugao resultante foi deixada reagir por 2 horas a
80 °C. O solido formado foi filtrado a vacuo, lavado
com isopropanol e seco a temperatura ambiente.

O complexo foi sintetizado pela adigdo de
HL (0,2 mmol) a uma solugdo metandlica contendo
acetato de niquel(ll) tetraidratado (0,4 mmol), a
50°C. Apods 3 horas, o ppt obtido foi filtrado, lavado
com metanol e seco a temperatura ambiente.

Os resultados das andlises elementares de
HL e do complexo estdo em concordancia com as
formulas propostas, respectivamente: C,iHigON,Cl,
%Exp.(%Calc.): C 56,1(55,3); H 4,1(4,0); N 7,1(6,1).
Co5H2505N-CloNi °/oEXp.(°/oC3|C.): C 54,0(53,6), H
3,5(4,0); N 5,4(5,0); Ni 9,8(10,5).
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O espectro IV do ligante apresentou bandas
caracteristicas em 3435 cm™' (deformacdo axial da
ligagdo O-H do grupo fenol), 3018 cm™ (vibragdo
axial simétrica da ligagdo N-H) e 1645 e 1629 cm”
(vibragbes axiais assimétricas das ligagdes C=N,
ambas do grupamento iminico). Para o complexo,
as bandas referentes as vibragbes de estiramento
das ligagbes O-H e C=N estdo deslocadas para
regidbes de menores frequéncias em decorréncia da
ligacdo ao niquel. Nota-se também que ndo houve o
desaparecimento da banda referente a deformagao
angular do grupo C—O-H, sugerindo assim a nao-
desprotonagao do ligante HL apdés a complexagéo.
Ja em 1560 e 1409 cm™', sdo encontradas bandas
referentes as vibragbes dos acetatos, coordenados
de forma monodentada.

A curva TG de HL mostra perda de massa
de 33% entre 150 e 250 °C, atribuida a saida de
duas moléculas de cloro. No complexo, observou-se
uma perda de 15%, condizente com duas etilenonas
(o que comprova a presenga de dois ions acetato).

O complexo se mostrou silencioso ao EPR
e, desta forma, a sua geometria € quadrado planar.

Conclusoes

Com base nos dados discutidos acima, foi
possivel se propor uma estrutura para o complexo
de niquel sintetizado, a qual foi entdo otimizada em
fase gas via DFT: B3LYP, base 6-31G* (Figura 2).

Figura 2. Estrutura otimizada para o complexo.
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