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Introdução 

A descoberta da atividade antitumoral da cisplatina 
nos anos 60 e seu subseqüente sucesso no mercado 
clínico gerou um grande interesse por moléculas com 
centros metálicos na química medicinal1. As sínteses 
de outros compostos e estudos de QSAR levaram os 
pesquisadores a estipularem alguns critérios 
estruturais gerais importantes para a atividade 
biológica, tais como a neutralidade. Dentre os 
compostos sintetizados ao longo dos anos merecem 
destaque uma classe particular, a de compostos 
polinucleares2.  

Os estudos com esta classe de compostos 
também despertam interesse quanto à possibilidade 
de criar novas moléculas com grupos espaçadores 
diferentes entre os sítios de platina, especialmente 
quanto à sua natureza química. O NEQC (DQ-UFJF) 
tem estudado essa variação de ligantes em função 
das possíveis conformações admitidas e quanto às 
constantes de velocidade de hidrólise em relação aos 
dois centros metálicos de Pt(II). Os dados cinéticos 
dessas reações em compostos bis-Pt podem servir 
de base para um estudo de QSAR com variação de 
grupos doadores e aceptores de elétrons ligados a 
um anel aromático do grupo espaçador3. No presente 
trabalho foram utilizados inicialmente métodos HF e 
DFT para análise das estruturas otimizadas durante 
as reações de hidrólise de moléculas com um grupo 
espaçador aromático, [{Pt(en)Cl2}2CH2(C6H4)CH2] 
(Figura 1). 
 
 
 
 
 
 
 
Figura 1. Composto binuclear de Pt(II). 

Resultados e Discussão 

Foram utilizados os níveis HF e B3LYP com o 
conjunto de funções de base 6-311G(d,p) para todos 
os átomos, exceto Pt, para qual foi utilizada o 
pseudopotencial LANL2DZ. Cálculos de freqüência 
foram realizados nos mesmos níveis de otimização e 

os estados de transição (TS) caracterizados com 
uma freqüência imaginária (∼158i cm-1, Figura 2).  
Figura 2. TS com geometria 60% mais próxima de 
uma pirâmide de base quadrada. 

 
A possibilidade de haver dois TS concomitantes 

nos dois centros de Pt é quase nula e por isso ainda 
não foi investigada. A reação de hidrólise desse 
composto bis-Pt citado é dada por: 
 
[{Pt(en)Cl2}2CH2(C6H4)CH2] + 2 H2O →  
                   [{Pt(en)Cl(H2O)}2CH2(C6H4)CH2]

2+ + 2 Cl- 

 
A variação de energia livre entre as espécies I1 e I2 é 
de 14,172 kcal⋅mol-1, para troca do cloreto por água 
nos dois sítios de platina, de forma simétrica, ou 
seja, na mesma posição relativa em ambos os 
centros de Pt(II). 

Conclusões 

   Os dados preliminares indicam que o estudo 
teórico desse tipo de complexo é viável e pode indicar 
a possibilidade de uso dos mesmos como agentes 
antitumorais e/ou mutagênicos através de uma 
análise de QSAR. 
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