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RESUMO

O cancer é uma das principais causas de mortalidade mundial, motivando a busca por novos protdtipos com
atividade antitumoral. Neste estudo, a TSC-09 foi escolhida como precursora por sua atividade citotoxica, e
os tiazois TZ-17 e TZ-18 por suas estruturas heterociclicas com potencial de interagao biolégica com alvos de
interesse. As sinteses foram conduzidas em condi¢des otimizadas, incluindo refluxo controlado, ciclos de
banho ultrassonico e ajustes de solventes, com monitoramento por cromatografia em camada delgada. Os
compostos foram isolados e purificados, incluindo recristalizacdo quando necessério, e a caracterizagao
estrutural foi realizada por espectroscopia no infravermelho, confirmando a presenca de grupos funcionais
caracteristicos de cada classe quimica. Os rendimentos obtidos foram 84% (TSC-09), 94% (TZ-17, apds
otimizagdes) e 60% (TZ-18, apods ajustes metodoldgicos). As avaliagdes in silico indicaram que TSC-09 e TZ-17
possuem perfis farmacocinéticos promissores, com lipofilicidade moderada (LogP 2,63 e 3,63), TPSA
favoravel (53,65 e 39,99 A?), biodisponibilidade de 0,55 e meias-vidas curtas, enquanto o TZ-18 apresentou
boa permeabilidade intestinal (HIA 82,45%), LogP de 4,7 e meia-vida prolongada (509 min), sugerindo
potencial antitumoral, mas exigindo atencdo quanto a lipofilicidade e falha na regra de Muegge. A alta
ligacdo a proteinas plasmaticas, o volume de distribuicdo e a metabolizagdo dos compostos foram avaliados,
fornecendo insights sobre a estabilidade e eliminacdo in vivo. A integracdo dos dados experimentais e
computacionais confirmou a eficiéncia das rotas sintéticas, a validade estrutural dos compostos e o potencial
farmacoldgico dos hibridos obtidos. Os resultados destacam a relevancia da otimizagdo metodoldgica,
especialmente para os hibridos tiazélicos, e reforgam o papel das tiossemicarbazonas e tiazoéis como scaffolds
promissores na prototipagem de novos farmacos antitumorais. A combinacao da caracterizagao por IR com as
predicées in silico oferece uma analise abrangente, evidenciando o sucesso das sinteses e estabelecendo
bases solidas para investigacdes futuras e possiveis aplicacdes terapéuticas. Agradeco a Unilab pelo
financiamento da pesquisa intitulada DESENVOLVIMENTO DE PROTOTIPOS A FARMACOS ANTITUMORAIS
OBTIDOS A PARTIR DA ESTRATEGIA DE HIBRIDIZACAO MOLECULAR, executada entre 01/09/2024 e
31/08/2025, por meio do Programa Institucional de Bolsas de Iniciagao Cientifica (Pibic) e Tecnoldgica (Pibiti)
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