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A continuacion se presentan las definiciones simplificadas para algunos de los términos y

acrénimos teodricos empleados o comentados por su relevancia en esta tesis. Cabe mencionar que si

bien seria preferible emplear los acrénimos traducidos al idioma espafiol, el continuo uso en su

forma original en el medio académico nos da una excusa para seguirlos empleando en esa forma.

6-311+G*
w-BP97XD

A549
BP86

B3LYP

CC
Cl

CPCM
DFT

E

E,;
HaCAT
HEK?293
HF

Mo06-2X

MCF-7
MP2

Conjunto de base perteneciente a la familia conjuntos de base de Pople

Se refiere al funcional DFT que pertenece a las métodos separados por rango.
DF parametrizado que incluye el 100% de intercambio exacto de largo alcance.
Linea celular de cancer de pulmoén.

Se refiere al funcional GGA DFT. Este funcional contiene del funcional de
intercambio desarrollado por Becke en 1988 y el funcional de correlacion
Perdew 86.

Se refiere al funcional hibrido-GGA DFT. Es un funcional ampliamente usado
en quimica cuantica. Este método es compuesto del funcional de intercambio
B88 y de correlacion de Lee-Yang-Parr.

“Coupled Cluster”. Se refiere al método de variacional post Hartree-Fock.
“Configuration Interaction, por sus siglas en inglés”. Se refiere al método
variacional posHartree-Fock.

Modelo de solvatacion implicita tipo conductor PCM.

Se refiere al método que emplea la Teoria de los Funcionales de la Densidad.
Potencial de reduccion

Potencial de reduccion de media onda

Queratinocitos de la piel histolégicamente normal.

Células embrionarias normales de rifion humano 293

Hartree-Fock, aproximacién/método aplicado para resolver la ecuacion de
Schrodinger de manera aproximada.

Se refiere al funcional doblehibrido-GGA DFT. Este funcional es compuesto del
funcional de intercambio y correlacion de Minnesota.

Linea celular de cancer de mama.

Se refiere al método de perturbacion posHartree-Fock derivado de la teoria

propuesta por Moller y Plesset (MP). El nimero 2 indica la inclusién de

X
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términos de segundo orden.

PBE Se refiere al funcional GGA DFT. Este funcional es compuesto del funcional de
intercambio y de correlacion de Perdew-Burke-Ernzerhof.

PBE(O Se refiere al funcional DFT hibrido que usa una mezcla de 25% de intercambio
y 75% de correlacion

SCF Self-consistent field, por sus siglas en inglés. Método de campo autoconsistente.
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Se reporta la sintesis del f*-amino 4cido derivado de la Indometacina en rendimientos
moderados. La sintesis se logrd al aplicar la estrategia de aminometilenacion en los ésteres
bencilico y metilico. Para la aminometilenacion, los mejores resultados se consiguieron con tolueno
como disolvente y la preparacion del carbanion a baja temperatura. La sintesis de sales de iminio de
N,O- y N,N-acetales con BF;-OEt, como 4cido de Lewis. Para la reaccion de hidrogendlisis, los
mejores resultados se obtuvieron cuando se empled metanol como disolvente y al >-amino éster
bencilico Cbz protegido, asi como Pd/C como catalizador. El producto y sus intermediarios fueron
caracterizados por diferentes técnicas espectroscopicas, tales como RMN 'H, RMN °C y
Espectrometria de Masas de Alta Resoluciéon (EMAR). Adicionalmente, se reprodujeron las sintesis
de los f’-amino 4cidos: el acido (£)-3-aminobutandico (B°-MeAla), el 4cido (&)-3-amino-
ciclohexilpropanéico (°-CyAla) y el acido (£)-3-amino-3-fenilpropanoico (4°-PhAla).

También se reporta la sintesis de cuatro complejos mixtos de Cu(Il) como sales de nitrato
de formula general {[CuL'L*]NOs'x(solv)}, donde L' es 1,10-fenantrolina (phen), L* un /-
aminoacidato y el solvente (solv) HO o MeOH. Los complejos fueron caracterizados por analisis
elemental, espectrofotometria de IR y UV-Vis, espectroscopia de EPR y momento magnético
efectivo, mediciones conductimétricas y voltamperométricas. Para fines comparativos, la
Casiopeina® {[Cu(phen)(f-alaninato)][NO;-0.5(solv)} se prepar6 y caracterizd fisica y
fisicoquimicamente. Los cuatro cristales de los complejos de composicion C;3H4CuyNgOq4 (92),
Ci6H19.66CuN4O735 (9b), Co1Ha6CuN4Og (9¢), y Cr1H2CuN4O7 (9d) se hicieron crecer en soluciones
de metanol y fueron examinadas por andlisis de difraccion de rayos-X de monocristal. Todos los
complejos de Cu(II) son de configuracién &’ y son mononucleares. En solucion, todos los complejos
son electrolitos 1:1 y exhiben un poliedro de coordinaciéon piramidal de base cuadrada. La
geometria de coordinacion en el estado so6lido para los compuestos 9a, 9b y 9d es piramidal de base
cuadrada y para el compuesto 9c octaédrica distorsionada. Estudios in vitro revelan que los
compuestos 9a, 9b