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1. INTRODUÇÃO 

Os compostos heterocíclicos nitrogenados são substâncias cíclicas que 
possuem em sua estrutura pelo menos um átomo de nitrogênio. Estes por sua vez 
apresentam grande importância devido a suas atividades biológicas como o 
Diazepam que é utilizado para controlar ansiedade e a Ciprofloxacina que 
apresenta atividade antibacteriana. Alguns exemplos estão presentes no dia a dia 
como a Nicotina e a cafeína, que são poderosos estimulantes do sistema nervoso 
central (SNV) e podem causar dependência se utilizados por longo prazo. 
(SILVA,2006) e (SANTANA,2013). 

Dentre os compostos heterocíclicos nitrogenados destacam-se os tetrazóis, 
que possuem em sua estrutura 4 átomos de nitrogênio em posições adjacentes no 
anel de cinco membros. Os tetrazóis dispõem de diversas atividades biológicas 
como anti-inflamatória, anticâncer, antibiótica e se fazem presentes nos fármacos 
da família “Sartan” como Losartan, Valsartan que são utilizados para o tratamento 
de hipertensão arterial. (BHAGTA,2018). 

Muitas metodologias sintéticas são descritas na literatura para a síntese de 
tetrazóis, porém são utilizadas, geralmente condições severas, como grande 
demanda de tempos reacionais e altas temperaturas e/ou se faz presente o uso de 
ácidos e bases fortes (BHAGTA,2018). 

Dentre as técnicas de comprovação molecular que são utilizadas por os 
químicos orgânicos sintéticos, cabe-se destacar a técnica de difração de raio-x, a 
qual é utilizada neste trabalho. Em 1895, o físico alemão Wilhelm Conrad Röntgen 
fez sua grande descoberta sobre o raio-x, que até os dias atuais se mostra como 
um método eficiente para evidenciar a conformação molecular, interações inter e 
intramoleculares que ajuda a elucidar e a confirmar a estrutura molecular dos 
compostos. (CHENG, 2014). 

Tendo em vista a grande importância dos compostos contendo o núcleo 
tetrazol, o objetivo do presente trabalho foi sintetizar o composto 4-
(fenilselenil)tetrazol[1,5-a]quinolina 1, e caracterizar o mesmo através de técnicas 
de espectroscopia de ressonância magnética nuclear (RMN) e difração de raio- x.  

 
Figura 1: Estrutura do 4-(fenilselenil)tetrazol[1,5-a]quinolina. 

 
 



 

 

2. METODOLOGIA 
 

Em um tubo de ensaio de 15 mL foram adicionados o 2-azidobenzaldeído 3 
(0,25 mmol), a fenilselenoacetonitrila 4 (0,25 mmol), o carbonato de potássio (20 
mol %) e uma mistura (0,5 mL) de dimetilsulfóxido (DMSO) e H2O em uma 
proporção 7:3 como solvente. A mistura reacional foi mantida a temperatura de 80 
ºC sob agitação magnética durante um período de 4 horas. Após esse tempo, o 
produto principal obtido foi purificado utilizando-se de uma placa preparativa e uma 
mistura de eluentes hexano/acetato de etila numa proporção de 80:20. Após o 
processo de purificação, o produto 1 foi obtido com um rendimento de 98% 
(Esquema 1) e foi caracterizado por espectroscopia de ressonância magnética 
nuclear (RMN) de hidrogênio (1H) e carbono (13C). 

 
Esquema 1: Síntese do 4-(fenilselenil)tetrazol[1,5-a]quinolina. 

  

Com intuito de confirmar a estrutura do tetrazol 1, foi realizado também uma 
análise de difração de raio-x da molécula, utilizando-se para isso de um cristal do 
composto sintetizado. Para a obtenção do cristal, com elevado índice de pureza, 
utilizou-se a técnica de recristalização. A mistura de solventes acetato de etila e 
diclorometano foram empregadas para obtenção do cristal. 
 
3. RESULTADOS E DISCUSSÃO 
   

Para a obtenção da 4-(fenilselenil)tetrazol[1,5-a]quinolina foi realizado um 
estudo de otimização, onde foram avaliados os parâmetros reacionais como tempo, 
temperatura e solvente. O melhor resultado foi quando utilizado quantidades 
estequiométricas de 2-azidobenzaldeído e fenilselenoacetonitrila, 20 mol % de 
carbonato de potássio como base e uma mistura de dimetilsulfóxido (DMSO) e H2O 
em uma proporção 7:3 como solvente. A mistura reacional foi mantida a 
temperatura de 80 ºC sob agitação magnética durante um período de 4 horas, 
levando ao respectivo produto com 98% de rendimento.  

Contudo, a partir desta condição reacional poderiam ser obtidos dois 
produtos, o tetrazol 1 ou o triazol 2, como demostrado no Esquema 1. Partindo 
desse princípio, um estudo foi desenvolvido para elucidar a estrutura da molécula 
sintetizada, onde foram usadas as técnicas de RMN de H1 e C13. 

No espectro de RMN de hidrogênio 1H (Figura 2) pode-se observar em 7,43 
- 7,49 ppm um multipleto com integral relativa de 3 hidrogênios referentes aos 
hidrogênios ligados aos carbonos 2,3, e 4. Em 7,69 – 7.75 ppm encontra-se um 
multipleto com integral relativa a 3 hidrogênios, referente aos hidrogênios ligados 
aos carbonos 9,10 e 11. Já na região compreendida entre 7,89 – 8,06 ppm 
encontram-se um 2 multipleto com integral relativa a 2 e 1 hidrogênio que se 
referem aos hidrogênios 1,5 e 7, respectivamente. E ainda em 8,55 um dubleto com 
integral relativa a 1 hidrogênio referente ao hidrogênio ligado ao carbono 12. 

 



 

 

 
Figura 2: Espectroscopia de RMN 1H. 

 Entretanto, somente estas análises não foram suficientes para comprovar a 
estrutura da molécula, já que os espectros de RMN obtidos apresentaram 
características semelhantes ao do triazol, pode-se observar isso no artigo publicado 
por Shang e colaboradores, sendo assim, o uso de uma técnica complementar foi 
necessário para melhor caracterização, como a técnica de difração de raio-x. 

 
Figura 3: Difração de raio-x 

De acordo com a imagem de raio-x, gerada após a análise do composto 
sintetizado (Figura 3), podemos confirmar a formação do respectivo composto 4-
(fenilselenil)tetrazol[1,5-a]quinolina, devido a presença dos 4 átomos de nitrogênio 
(N1, N2, N3 e N4) em posições adjacentes, confirmando a presença do núcleo 
tretrazólico. 

4. CONCLUSÕES 

Através dos estudos realizados, podemos concluir que a síntese de tetrazóis 
pode ser viável de acordo com a metodologia proposta, uma vez que foi possível 
obter seletivamente o respectivo produto com um rendimento elevado de 98%. A 



 

 

técnica de difração de raio-x se mostrou eficiente para a elucidação e confirmação 
da estrutura molecular do composto sintetizado. Cabe-se destacar ainda que 
estudos de reatividade estão sendo realizados para avaliar a influência da presença 
de grupos retiradores e doares de elétrons nos materiais de partida. Esse trabalho 
está em andamento e futuramente será submetido para publicação em um 
periódico da área, bem como os compostos obtidos serão avaliados frente ao seu 
potencial biológico. 
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