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Resumen 

 

En el presente trabajo se describe el estudio del comportamiento coordinante de 

PdCl2 frente a la cafeína, con la finalidad de obtener el complejo neutro 

[Pd(cafeína)2Cl2] (15) y un complejo iónico [Pd(cafeína)4][BF4]2 (16).  

La caracterización del complejo 15 se llevó a cabo mediante técnicas físicas y 

espectroscópicas que involucraron punto de descomposición, solubilidad, RMN en 

1D y 2D, IR y Masa; mientras que el complejo 16 se caracterizó por técnicas 

físicas y espectroscópicas como punto de descomposición, solubilidad, RMN de 

1H.  
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abstract 

 

This paper describes the study of the coordinating behavior of PdCl2 towards 

caffeine, in order to obtain the neutral complex [Pd(caffeine)2Cl2] (15) and the ionic 

complex [Pd(caffeine)2Cl2] [BF4]2 (16).  

The characterization of 15 was carried out by its physical and spectroscopic data 

such as decomposition point, solubility, NMR 1D and 2D, IR and Mass 

spectrometry; while complex 16 was characterized by its physical and 

spectroscopic data such as decomposition point, solubility and 1H NMR.  

 

 

 

 

 

Keywords: coordinating, complex, caffeine, Palladium. 
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1. Introducción 

 

Las plantas, además del metabolismo primario presente en todos los seres 

vivos poseen un metabolismo secundario que les permite producir y acumular 

numerosos compuestos conocidos como metabolitos secundarios, moléculas 

orgánicas que no parecen tener una función directa en procesos fotosintéticos, 

respiratorios, asimilación de nutrientes, transporte de solutos o síntesis de 

proteínas, carbohidratos o lípidos, pero le permiten adaptarse al medio ambiente 

con el fin de sobrevivir y reproducirse (Avalos, 2009). 

 

Los metabolitos secundarios se pueden clasificar en tres grupos principales: 

 

Terpenos.- Constituyen el grupo más numeroso de metabolitos secundarios ya 

que se conocen más de 40,000 moléculas. Estos son el resultado de la unión de 

unidades de isopreno y se clasifican en monoterpenos, sesquiterpenos, 

diterpenos, sesterterpenos, triterpenos, tetraterpenos y politerpenos los cuales 

contienen dos, tres, cuatro, cinco, seis, ocho o más unidades de isopreno, 

respectivamente (Sepulveda et al., 2003). 

 

Compuestos fenólicos.-Son un grupo muy diverso que comprende desde 

moléculas sencillas como los ácidos fenólicos hasta polímeros complejos como los 

taninos y la lignina, y derivan todas ellas del fenol (Arango, 2008). 

 

Alcaloides.-Son compuestos nitrogenados que consta de un grupo con más de 

15,000 metabolitos conocidos (Arango, 2008). Habitualmente, los alcaloides se 

clasifican en función de su estructura y de acuerdo a su origen biosintetico; 

clasificándose en: 

 

- Aminoácidos alifáticos: Provenientes de la ornitina (1) y lisina (2). 
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- Aminoacidos aromáticos: Provenientes del ácido nicotínico (3), fenil alanina (4), 

tirosina (5), triptófano (6), ácido antranílico (7) y la histidina (8). 

Además de estos aminoácidos intervienen también bases púricas como la 

adenina (9), guanina (10) y xantina (11) (Figura 1) (Arango, 2008). 

 

 

Figura 1. Aminoácidos y bases púricas que dan origen a los alcaloides. 

 

La diversidad estructural de los alcaloides, así como su variedad de actuar 

en el organismo (sistema nervioso central, digestivo, respiratorio y circulatorio por 

mencionar algunos), hacen de estos un grupo de interés entre las sustancias 

naturales de interés terapéutico.  

 

Los alcaloides derivados de bases púrinicas son considerados alcaloides 

imperfectos ya que se derivan de aminoácidos modificados como es la purina, 

estos alcaloides son básicamente tres, la cafeína (12), teofilina (13) y teobromina 

(14) (Figura 2) (Arango, 2008). 
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Figura 2. Estructura de alcaloides derivados de bases púricas. 

 

Este tipo de moléculas son importantes debido a su consumo en el mundo 

entero, utilizadas como estimulantes del Sistema Nervioso Central. 
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2. ANTECEDENTES  

 

La cafeína es un alcaloide derivado de las purinas, la cual en su forma 

natural se encuentra presente en cantidades variables en semillas, hojas y frutos 

de aproximadamente sesenta especies de plantas (Suzuki y Waller, 1988), las 

cuales tienen una amplia distribución en el mundo ya que se encuentran en climas 

fríos, tal es el caso de Erodium cicutarum, Ilex paraguariensis (hierba mate o té de 

Paraguay) hasta climas tropicales como el Theobroma cacao (cacao), Paullina 

cupana (guaraná), Paullinia yoco (yoco), Coffea arabiga (café), Cola acuminata 

(cola), Genipa americana (jagua), Citrus limón (limón), Citrus paradisi (pomelo), 

Citrus sinensis (naranjo) y Camelia sinensis (té) (Figura 3) (Mazzafera et al., 

1996). 

 

Figura 3. Fuentes naturales que contienen cafeína. A) Café. B) Té. C) Cacao. D) 

Guaraná. E) Cola. F) Hierba Mate. 

 

La cafeína también puede llamarse teína, guaranina o mateína si proviene 

del té, el guaraná o la hierba mate, respectivamente (Pardo, 2007); ésta al ser un 

metabolito secundario de las plantas no se sabe su función exacta, aunque 

presenta actividad contra insectos comportándose como pesticida o insecticida 

brindando protección a las plantas que la producen (Nathanson, 1984). 

A B C 

D E F 
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La cafeína ha sido consumida durante siglos después de su descubrimiento 

en el siglo IX en Arabia. El café se cultivó por primera vez en Etiopía, de la misma 

forma que el té en China y el cacao en América del Sur. En el siglo XV se 

desarrolló la técnica de tostar y moler los granos de café y el consumo de los 

productos con cafeína se expandió rápidamente por todo el mundo (Pardo et al., 

2007), lo que ha provocado que este compuesto se encuentre en la dieta diaria de 

los seres humanos estando presente en muchas comidas y bebidas, siendo la 

droga psicoactiva más popular en el mundo, la más aceptable socialmente y 

ostensiblemente la menos perjudicial consumida por el hombre (Glass, 1994). 

Frecuentemente es administrada en forma de café, té, chocolate y refresco; pero 

esos no son todos los usos que se le dan a la cafeína, ya que también se ha 

utilizado con fines medicinales en la apnea infantil, el acné, la terapia cardiológica, 

migraña y más recientemente como adyuvante en muchos remedios para el dolor, 

control del peso, alivio de alergias y ausencia de alerta (Barone y Roberts, 1984). 

 

El estudio de complejos metálicos de cafeína ha sido de interés debido a los 

efectos que la molécula de cafeína ha mostrado tanto en célula animal como 

vegetal (Karayannis et al., 1989). Además de que también se han observado 

nuevas actividades bilógicas atribuidas a la presencia del metal, un ejemplo de 

esto es el complejo de plata-cafeína (Figura 4), el cual ha mostrado tener buena 

actividad antifúngica y antimicrobiana contra bacterias gram negativas y gram 

positivas atribuida en cierta forma al ion metálico ya que se sabe que 

concentraciones bajas de iones de plata matan o suprimen la actividad de una 

amplia gama de bacterias y hongos. El complejo plata-cafeína tiene como ventaja 

la solubilidad y estabilidad, lo que lo hacen un candidato viable para su uso como 

un agente antimicrobiano. La actividad antimicrobiana del complejo de plata, se 

evaluó contra una variedad de organismos de prueba que incluye un panel de 

patógenos oportunistas altamente resistentes, principalmente, en el tracto 

respiratorio de pacientes con fibrosis quística (FQ) (Kascatan-Nebioglu et al., 

2006). 



Estudio del Comportamiento Coordinante de Cafeína Frente a PdCl2 

 

 

6 
 

 

Figura 4. Complejo de Plata-Cafeína 

 

Otras investigaciones se han basado exclusivamente en el estudio del 

comportamiento coordinante de la cafeína frente a varios metales; tal es el caso 

del complejo Ru-cafeína en donde la cafeína se coordinada a rutenio (III) por 

medio del C-8, a través de un enlace covalente formando un complejo octaédrico 

distorsionado provocado por el impedimento estérico del metilo de N-7, Cl-2 y los 

hidrógenos de N-10. (Krentzien et al., 1975) (Figura 5). 

 

 

Figura 5. Complejo de Rutenio-Cafeína. 

 

En el complejo de Au-cafeína (Figura 6), la cafeína se coordina por el N-9 

comportándose como un ligante monodentado, en una proporción 1:1 

(metal:ligante) en donde el complejo tiene una geometría cuadrada (Ivanova, 

2006).  

 

Figura 6. Complejo de Oro-Cafeína. 
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En los complejos de platino (II) y paladio (II) (Figura 7) se ha observado que 

la cafeína se coordina a los centros metálico a través del N-9, como un ligante 

monodentado; cabe mencionar que estos complejos son de naturaleza iónica ya 

que el ciclooctadieno también se están uniendo a través de enlaces covalentes 

coordinados, mientras que el grupo metilo se une por un enlace covalente, 

quedando la especie con carga positiva, la cual se estabiliza con el ion SbF6 

(Butsh et al., 2009). 

 

 

 

Figura 7.Complejos de coordinación iónicos de platino (II) y paladio (II) con una 

molécula de cafeína. 

 

En la Figura 9 se muestra otro complejo de Pd-Cafeína en donde se 

coordinan dos moléculas de cafeína en posición trans al centro metálico, mediante 

enlaces covalentes coordinados (Butsh et al., 2009).  

 

 

 

Figura 9. Complejo de paladio con dos moléculas de cafeína. 
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La síntesis de complejos Pt(II) han sido de gran importancia dentro del área 

farmacéutica ya que algunos han presentado actividad anticancerígena y son 

comercializados actualmente, como el cis-platino® y el carboplatino® (Figura 10) 

(Hak C.et al., 2008). 

 

 

 

Figura 10. Complejos de Pt (II) con actividad anticancerígena. 

 

Estos han sido utilizado en el tratamiento de tumores cerebrales, cáncer de 

ovario, pulmón, vejiga, testículos, cabeza, cuello, tumor de Wilms, tumores 

cerebrales, retinoblastoma, entre otros (Spence et al., 1992) y su actividad ha sido 

atribuida a la capacidad que tienen para enlazarse a través de las hélices de la 

cadena de ADN interactuando principalmente con la adenina y guanidina (Figura 

11) (Esteban-Fernandez et al. 2009). 

 

 

 

Figura 11. Ejemplo de interacciones que presenta el Pt con el DNA.  

cis-platino® carboplatino® 
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Por esta razón la mayor parte de los fármacos anticancerígenos utilizados 

son aductos bis-amino derivados del cis-platino que contienen coordinados 

además, bases púricas como las guaninas o adeninas como el fármaco 1,2-cis-

[Pt{(NH3)2(dGpG)}](Cl) (Figura 12) (Hartog et al., 1982; Todd y Lippard, 2010). 

  

Figura 12. Estructura del 1,2-cis-[Pt{(NH3)2(dGpG)}]+. 

Este tipo de aductos se propone que se forman a nivel celular con las bases 

púricas y son llamados aductos de cis-platino-ADN (Reedjik, 1996). Estos 

complejos metálicos generan sitios de intercambio que actúan como blancos para 

el reconocimiento de proteínas dañadas, las que son fuertemente atraídas por la 

superficie hidrofóbica actuando en algunos casos como un sistema reparador de 

proteínas por remoción enzimática (Ohndorf et al., 1999; Scanlon et al.,1991). 

Con la finalidad de conocer los factores que influyen en el mecanismo de 

formación de los aductos cis-platino-ADN y debido a la baja reactividad de estos 

complejos, se han sintetizado complejos análogos de Pd(II) los cuales presentan 

un comportamiento termodinámico similar a los de Pt(II), así como una mayor 

reactividad hacia las reacciones de intercambio de ligantes, las que han sido 

propuestas para explicar la actividad anticancerígena (Breet et al., 1983 y 1987); 

además, de que algunos de ellos han demostrado tener actividad antitumoral 

contra la leucemia con magnitudes similares o ligeramente mayores que el mismo 

cis-platino®, estos complejos actualmente se encuentran en fase de 

experimentación (Figura 13)(Tu et al., 2003; Paul et al., 1993). 
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N N
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H

H2N O

M

OR

M= Pd(II) o Pt(II)
R= H, CH3  

Figura 13. Complejos derivados de aminoácidos de Pd (II) y Pt (II) con actividad 

anticancerígena. 

 

El uso de complejos de Pd (II) no es exclusiva del área farmacéutica, estos 

también han sido utilizados como catalizadores en la síntesis de nuevos 

compuestos (Liaw et al., 1998; Mathew et al., 1996; Miyaura et al., 1995); por 

ejemplo, en las reacciones catalíticas de peróxido de hidrógeno (Bianchi et al., 

1999); en la vinilación de haluros de arilo (reacción de Heck) (Mal´kina et al., 1996; 

Kawano et al., 2002; Buchmeiser et al., 2001), en las reacciones de acoplamientos 

de alquinos (Beller et al., 1995) y en la arilación de aminas (Loiseleur et al., 1999, 

Nájera et al., 2003), en donde se propicia la formación de enlaces C=C y C=N 

Esquema 1. 

 

Esquema 1. Reacciones catalizadas por Pd (II). 
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3. Justificación 

 

La búsqueda de compuestos de origen vegetal ha sido de gran importancia 

desde el punto de vista socioeconómico así como de interés farmacológico, ya que 

las plantas cuentan con una diversidad de principios activos. Entre estos 

compuesto se encuentra la cafeína que es un estimulante del sistema nervioso 

central y que ha sido empleada con distintos fines farmacológicos. Esta utilidad 

genera un interés para continuar estudiándola desde el punto de vista químico con 

la intención de generar novedosos derivados y estudiar su reactividad desde 

distintas áreas de la química. 

 

Dentro de las reacciones de coordinación, la química del paladio ha 

marcado relevancia para su aplicación en áreas como la farmacológica y la 

catálisis.  

 

Por lo anterior y a pesar de que existen reportes previos de estudios 

químicos de la cafeína coordinada frente a diversos metales, resulta de interés 

estudiar el comportamiento coordinante de esta molécula frente a PdCl2 en 

condiciones de reacción para la generación tanto de moléculas neutras (cis-

complejos) como de complejos iónicos. 
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4. 0bjetivos 

 

4.1. Objetivo General 

Realizar un estudio del comportamiento coordinante de cafeína frente a PdCl2.  

 

4.2. Objetivos específicos 

 Realizar la reacción de coordinación de la cafeína-PdCl2 con la finalidad de 

obtener un complejo neutro (15) en donde las moléculas de cafeína se 

coordinen de manera cis. 

 Realizar la reacción de coordinación de la cafeína-[Pd(CH3CN)4][BF4]2 con 

la finalidad de coordinar cuatro moléculas de cafeína para obtener un 

complejo iónico (16).  

 Caracterizar complejos 15 y 16, por medio de métodos físicos y 

espectroscópicos como punto de fusión, solubilidad, RMN y espectrometría 

de masas cuando sea posible.  
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5. Discusión DE resultados 

 

Se realizó el estudio del comportamiento coordinante de la molécula de 

cafeína frente al átomo de Pd (II) tomando como fuente metálica a la sal de PdCl2 

y dos moléculas de cafeína con la finalidad de obtener un complejo neutro (15); se 

dejaron reaccionar estas moléculas a reflujo y agitación por 24 horas (Esquema 2); 

obteniéndose un sólido amorfo de color amarillo el cual fue lavado con CHCl3, y 

CH3CN para eliminar la cafeína y el PdCl2 que no reaccionaron. Al sólido obtenido 

se le determinó su punto de descomposición el cual fue de 285 °C obteniéndose 

en un rendimiento del 98%. 

 

Esquema 2. Síntesis del complejo 15. 

 

El sólido fue analizado por RMN de 1H (Figura 13) en donde se puede 

observar una señal simple en 8.04 ppm la cual integra para un protón 

asignándosele al H-8, otras tres señales simples que integran para tres protones 

cada una en 3.90, 3.44 y 3.25 ppm correspondiente a los metilos H7´, H-3´, y H1´, 

respectivamente. El espectro de RMN 13C{1H} (Figura 14) mostró ocho señales 

correspondientes a la molécula de cafeína en donde se pudo apreciar en 155.5 y 

152.0 ppm los carbonos correspondientes a los C=O (C-6 y C-2), en 149.1 ppm se 

observa a C-4, en 143.7 ppm al C-8, en 107.6 ppm a C-5 y los carbonos 

correspondientes a los metilos C-7´, C-3´ y C-1´en 34.0, 30.3 y 28.4 ppm, 

respectivamente; estas asignaciones se confirmaron con ayuda del experimento 

HETCOR (Figura 15). La correlación del protón H-8 con su átomo de carbono no 

fue observada pero la asignación se hizo por comparación con la materia prima 

(Figuras 16, 17 y Tabla 1). 
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Tabla 1. Datos de RMN de 1H y 13C de la cafeína libre y del compuesto 15. 

Datos de RMN en DMSO-d6   

Cafeína (12) Compuesto 15   

1H δ 

(ppm) 

13C δ 

(ppm) 

1H δ 

(ppm) 

13C δ 

(ppm) 

Δδ 1H 

(ppm) 

Δδ 13C 

(ppm) 

H-8 8.01 C-6 155.5 H-8 8.04 C-6 155.5 0.03 0 

H-7´ 3.89 C-2 152.0 H-7´ 3.90 C-2 152.0 0.01 0 

H-3´ 3.41 C-4 149.1 H-3´ 3.44 C-4 149.1 0.03 0 

H-1´ 3.22 C-8 143.8 H-1´ 3.24 C-8 143.7 0.02 -0.1 

  C-5 107.6   C-5 107.6 --- 0 

  C-7´ 34.1   C-7´ 34.0 --- -0.1 

  C-3´ 30.4   C-3´ 30.3 --- -0.1 

  C-1´ 28.5   C-1´ 28.4 --- -0.1 

 

Como se puede apreciar el patrón de señales de la cafeína se mantiene, lo 

que indica que la cafeína sigue presente en el sólido analizado, mostrando ligeros 

cambios en los desplazamientos químicos siendo evidentes al superponer los 

espectros de RMN (Figuras 16 y 17); estos desfases hacia frecuencias mayores 

son atribuidas a la desprotección que ejerce el centro metálico al coordinarse a las 

moléculas de cafeína; desafortunadamente esta técnica no nos indica el número 

de moléculas de cafeína coordinadas al centro metálico; por lo que decidió 

analizar el sólido por espectrometría de masa con la finalidad de observar cuántas 

moléculas de cafeína estaban presentes en el complejo de coordinación; este 

estudio se llevó a cabo por el método de ionización por electrospray en donde se 

pudo observar un patrón de fragmentación que mostró un ion molecular [M+41]+ 

con una relación masa-carga (m/z) y un porcentaje de intensidad (%) de 605 (20) 

lo que corresponde a una molécula con fórmula molecular [Pd(cafeína)2Cl2] + 

CH3CN indicándonos que son dos las moléculas de cafeína coordinadas al centro 

metálico (Figura 18). 
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Figura 18. Espectro de Masas del producto de reacción de la cafeína con PdCl2. 

 

El sólido también fue analizado por espectroscopia de IR y comparado con 

los datos de la materia prima (Tabla 2). 

 

Tabla 2. Datos de IR de la cafeína libre y del Compuesto 15. 

Espectroscopia de IR (cm-1) 

Bandas Cafeína (12) Compuesto 15 

ѴC=N 1702 1707 

ѴC=O 1662 1656 

ѴC-N 1241 1243 
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Observándose cambios en los desplazamientos hacia frecuencias mayores 

de la banda ѴC=N  y ѴC-N debido a la disminución de la longitud de los enlaces C=N 

y C-N, mientras que la banda ѴC=O se desplaza hacia frecuencias menores 

provocado por un alargamiento del enlace C=O todo esto provocado por la 

formación de un enlace de coordinación entre el Pd y las moléculas de cafeína. 

 

Además, se hizo un comparativo de propiedades fisicoquímicas con la 

materia prima en donde se pudo observar cambios significativos (Tabla 3) lo que 

sugiere la formación del complejo.  

 

Tabla 3. Comparativo de propiedades entre la cafeína libre y el producto de 

reacción. 

Característica Cafeína (12) Compuesto 15 

Aspecto Sólido Sólido 

Color Blanco Amarillo 

Punto de fusión 234 – 236.5 °C ---- 

Punto de descomposición ---- 285°C 

Solubilidad CH2Cl2, CHCl3, DMSO, 

CH3OH 

Ligeramente en DMSO 

 

Estos cambios coinciden con lo reportado para la formación de complejos 

de Pd (II), ya que el punto de descomposición se presenta antes que el de fusión 

en los complejos por lo que regularmente solo se reporta el punto de 

descomposición y este tiende a ser mayor al punto de fusión de la materia prima; 

otro factor que destaca es el cambio de la solubilidad ya que en reportes 

anteriores se ha observado que los complejos de paladio se vuelven muy poco 

solubles. (Rodríguez, et al., 2011; Hernández-Balderas, et al., 2012) 

Con el análisis por las diferentes técnicas (espectrometría de masas, RMN, 

IR) y cambios en las propiedades fisicoquímicas se propone la formación de un 

complejo neutro de cafeína en donde cada molécula de cafeína se coordina en 

posición cis de manera monodentada al PdCl2 formando una molécula neutra (15). 
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Con la finalidad de seguir el estudio de coordinación y obtener una especie 

iónica de cafeína-Paladio (16) se hizo reaccionar la cafeína con una fuente de 

paladio de naturaleza iónica como lo es la sal de [Pd(CH3CN)4][BF4]2 la cual es 

preparada in situ a partir de PdCl2; una vez obtenida esta especie iónica se 

adicionó la cafeína en una proporción 4:1 (cafeína: [Pd(CH3CN)4][BF4]2 ), dejando 

en agitación y reflujo por 24 horas (Esquema 3). 

 

 

 

Esquema 3. Síntesis del complejo iónico de cafeína-Pd 16. 
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Una vez transcurrido el tiempo de reacción se obtuvo una suspensión la 

cual fue separada. Después de ser analizadas ambas fases se determinó que se 

trataba del mismo compuesto el cual resultó ser un sólido de color amarillo el cual 

fue lavado con H2O destilada, a las aguas de los lavados se les realizó una prueba 

cualitativa con AgNO3 para detectar la presencia de cloruros formados en la 

reacción, dando un resultado positivo. Una vez libre de cloruros, se procedió a 

realizar nuevos lavados al crudo de reacción con CH2Cl2 para eliminar la cafeína 

libre, con CH3CN para arrastrar el PdCl2 que no reaccionó y finalmente con 

acetona para eliminar la posible humedad.  

El sólido amarillo obtenido de todos los lavados mostró un punto de 

descomposición de 265°C en un rendimiento de 52%. Este sólido fue analizado 

por espectroscopía de IR y comparado con la cafeína libre (Tabla 4). 

 

 

Tabla 4. Datos de IR de la cafeína libre y del complejo iónico (16) 

Espectroscopia de IR (cm-1) 

Bandas Cafeína libre Compuesto 16 

ѴC=N 1702 1706 

ѴC=O 1662 1660 

ѴC-N 1241 1243 

 

Los corrimientos de frecuencias de la bandas de vibración concuerdan con 

lo observado para el compuesto 15 ya que las bandas ѴC=N  y ѴC-N se desplazan 

hacia frecuencias mayores y la banda ѴC=O se desplaza hacia frecuencias 

menores fenómeno atribuido a la coordinación del centro metálico. 

Al compuesto 16 también se le hizo un comparativo de sus propiedades 

fisicoquímicas comparando con la materia prima en donde se observan cambios 

significativos (Tabla 5) lo que sugiere la formación de un complejo iónico 16.  
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Tabla 5. Comparativo de propiedades entre la cafeína libre y el producto de 

reacción. 

Característica Cafeína (12) Compuesto (16) 

 

Aspecto 

Sólido Sólido 

Color Blanco Amarillo 

Punto de fusión 234 – 236.5 °C ---- 

Punto de descomposición ---- 265°C 

Solubilidad CH2Cl2, CHCl3, DMSO, 

CH3OH 

Ligeramente en DMSO 

 

Nuevamente destaca el cambio de la solubilidad, cambio de color y el punto 

de descomposición superior al punto de fusión del ligante libre (cafeína). 

 

Al ser analizado por RMN de 1H (Figura 19) y ser comparado con la cafeína 

libre (Figura 20) se observan cambios en los desplazamientos de las señales 

hacia frecuencias mayores lo que propone la coordinación del centro metálico. El 

espectro de RMN 13C{1H} no fue determinado debido a la poca solubilidad del 

compuesto; también, debido a esto no se pudo hacer una correlación 

heteronúclear.  

 

Tabla 6. Datos de RMN de 1H de la cafeína libre y del compuesto 16. 

Datos de RMN en DMSO-d6 

Cafeína (12) Compuesto (16)  

1H δ (ppm) 1H δ (ppm) Δδ 1H (ppm) 

H-8 8.01 H-8 8.03 0.02 

H-7´ 3.89 H-7´ 3.91 0.02 

H-3´ 3.41 H-3´ 3.45 0.04 

H-1´ 3.22 H-1´ 3.25 0.02 
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Por los datos espectroscópicos y cambios en las propiedades 

fisicoquímicas se propone la formación de un complejo iónico en donde cuatro 

moléculas de cafeína se coordinan de manera monodentada por medio del N-9 al 

átomo de paladio. 
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6. Conclusiones 

 

Se sintetizaron dos nuevos complejos de paladio derivados de cafeína de 

distinta naturaleza 15 y 16, en donde el complejo neutro contiene dos moléculas 

de cafeína coordinadas mientras que el complejo iónico contiene cuatro. 

Se observó que a pesar de que la cafeína tiene cuatro átomos de nitrógeno 

presenta un comportamiento monodentado frente a la molécula de PdCl2 

coordinándose únicamente a través del N-9; la ausencia de coordinación hacia los 

otros átomos de nitrógeno se atribuye al impedimento estérico presente por los 

metilos 1´, 3´y 7´. 

Los complejos al presentar el átomo de paladio son candidatos para 

pruebas de citotoxicidad; además de que ambos compuestos presentan una 

estabilidad térmica adecuada para ser probados en catálisis. 
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7. PARTE EXPERIMENTAL 

Generalidades 

 

Espectrometría de resonancia magnética nuclear (RMN). 

Los espectros de RMN de 1D y 2D se obtuvieron en un espectrómetro 

Varian Mercury Plus-400 utilizando como disolvente el DMSO-d6. Los espectros de 

1H y 13C{1H} fueron adquiridos a 400 y 100 MHz, respectivamente. Los 

desplazamientos químicos de estos núcleos se reportan con respecto al  

tetrametilsilano (TMS) el cual fue empleado como referencia interna. Los 

espectros fueron procesados mediante el programa MestRenova. 

 

Infrarrojo (IR). 

Los espectros de infrarrojo (IR) se determinaron en un espectrofotómetro 

Thermo Scientific modelo Nicolet iS10 empleando la técnica ATR. Los datos se 

expresan en números de onda (cm-1) para los máximos principales de absorción. 

 

Espectrometría de Masa (EM). 

Los espectros de masa fueron obtenidos en un equipo JEOL JMS-SX 102a 

empleando la técnica de electrospray. 

 

Determinación de los puntos de descomposición y fusión 

Los puntos de descomposición y fusión se fueron determinados en un 

aparato Fisher-Scientific y no están corregidos. 

 

Todos los disolventes usados durante el proceso de preparación fueron destilados 

en el laboratorio. 
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Reactivos 

 

La cafeína se obtuvo de manera comercial de la marca Aldrich: Sinónimo 

1,3,7-trimetilxantina, fórmula C8H10N4O2, peso molecular 194.19 g/mol, punto de 

fusión 234 – 236.5 °C, aspecto polvo, color blanco. 

El PdCl2 se adquirió de Aldrich peso molecular 177.33g/mol, punto de fusión 678 –

680°C, aspecto polvo, color café. 

 

Cis-diclorodicafeínapaladio(II) (15). 

 

En un matraz balón provisto de agitación 

magnética se agregaron 0.05 g (0.281 mmol) 

de PdCl2 en 25 mL de acetonitrilo a reflujo por 

1 hora, posteriormente se le adicionaron 0.109 g (0.562 mmol) de cafeína, la 

mezcla de reacción se mantuvo a reflujo y en agitación constante por 24 horas. 

Transcurrido este tiempo se interrumpió la agitación y el calentamiento, 

obteniéndose una suspensión amarilla, de la cual se logró recuperar dos fases, 

una fase orgánica y una fase acuosa, por medio de una filtración a través de vía 

cánula. Posteriormente ambas fases se concentraron en rotavapor a presión 

reducida obteniéndose un sólido amarillo. 

Al sólido obtenido de la fase orgánica se le realizaron lavados con diclorometano, 

acetonitrilo y acetona, cada uno por triplicado. De la misma manera con la fase 

acuosa. 

El análisis de los sólidos mostró que se trataba de la misma especie por lo que se 

juntaron obteniéndose 0.156 g lo correspondiente a un 98% de rendimiento, 

mostrando un punto de descomposición de 285 °C.  

RMN de 1H (DMSO-d6) δ: 8.04 (s, 1H, H8); 3.90 (s, 3H, H7´); 3.44 (s, 3H, H3´); 

3.24 (s, 3H, H1´). 

RMN de 13C {1H} (DMSO-d6) δ: 155.5 (C6); 152.0 (C2); 149.1 (C4); 143.7 (C8); 

107.6 (C5); 34.0 (C7´); 30.3 (C3´); 28.4 (C1´). 
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IR (KBr, cm-1) ѴC=N = 1707, ѴC=O = 1656, ѴC-N = 1243. 

EMIE m/z [M + CH3CN]+ 605. 

 

 

Tetrafluoroborato de tetracafeinapaladio 

(II) (16). 

 

En un matraz balón provisto de agitación 

magnética se agregaron 0.056 g (0.316 

mmol) de PdCl2 en 25 mL de acetonitrilo a 

reflujo por 1 hora, posteriormente se le 

adicionaron 0.069 g (0.631 mmol) de 

NaBF4, la mezcla de reacción se dejó en agitación y reflujo por 2 horas. 

Transcurrido este tiempo a la mezcla se adiciono 0.246 g (1.264 mmol) de cafeína, 

la mezcla obtenida se dejó a reflujo y en agitación constante por 24 horas. 

Transcurrido este tiempo se interrumpió la agitación y el calentamiento, 

obteniéndose una suspensión amarilla, de la cual se logró recuperar dos fases, 

una fase orgánica y una fase acuosa, por medio de una filtración a través de vía 

cánula. Posteriormente ambas fases se concentraron en rotavapor a presión 

reducida obteniéndose un sólido amarillo. 

 

Los sólidos obtenidos de las dos fases se le realizaron lavados con H2O destilada, 

diclorometano y acetonitrilo, cada uno por triplicado. Al ser analizados los dos 

sólidos resultaron ser el mismo compuesto por lo que se juntaron obteniéndose 

0.1482 g lo que corresponde a un rendimiento del 52%, mostrando un punto de 

descomposición de 265 °C.  

RMN de 1H (DMSO-d6) δ: 8.03 (s, 1H, H8); 3.91 (s, 3H, H7´); 3.45 (s, 3H, H3´); 

3.25 (s, 3H, H1´). 

IR (KBr, cm-1) ѴC=N = 1706, ѴC=O = 1660, ѴC-N = 1243. 
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