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Introducéao

As proteinas contendo cobre estéo envolvidas
em VArios processos Nnos organismos como, por
exemplo, as proteinas de cobre tipo Il (hemocianina,
tirosinase e catecol oxidase)." Diante disso, a
sintese de complexos binucleares de cobre tem tido
crescente interesse na busca de modelos para os
sitios ativos destas proteinas.

Apresentamos neste trabalho a estrutura do
complexo [Cuy(BHA),JCI,.2H,O, 1, analisada por
cristalografia de raios X de monocristal e por
modelagem molecular.Apresentamos também uma
andlise comparativa dos dados do espectro
vibracional.

Resultados e Discussao

Em um trabalho anterior’, o complexo 1 foi
sintetizado e caracterizado de forma preliminar a
partir do ligante [(2-hidroxibenzil)(2-(imidazol-4-
ietil)Jamina (HBHA). Recentemente, monocristais
adequados a resolucdo da estrutura cristalina por
difracdo de raios X foram obtidos da solucdo mae.

Na figura 1, cada centro metalico de Cu (Il)
esta coordenado a um atomo de nitrogénio
imidazolico,Cul1-N010 e Cu2-N012 (1,959 e 1,943 A),
€ a um atomo de nitrogénio aminico Cul-N009 e Cu2-
N007(2.030 e 2.019A), ocupando posicdes trans entre
si. Completando o plano equatorial encontram-se
ligados dois atomos de oxigénio dos grupos
fenolatos, coordenados sob a forma de ponte entre
0s dois centros metalicos, formando angulos de
100,76 e 100,35°. H& ainda dois fons cloretos em
posicdo cis entre si e duas moléculas de agua
localizadas a distancias superiores a 3.9 A que
podem ser analisadas apenas como intera¢des e nao
ligacdes propriamente ditas.

O complexo também foi estudado através do
uso do método semi-empirico PMS3, utilizando o
programa SPARTAN 04.

A geometria otimizada (figura 1) consiste no
centro binuclear de Cu coordenado a duas moléculas
do ligante BHA  , além da interacdo das duas
moléculas de &agua e dos dois ions cloreto,
mostrando  excelente  concordancia com  o0s
resultados experimentais.
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A tabela 1 mostra uma andlise comparativa
das principais bandas observadas no espectro
vibracional medido em Csl e o calculado.
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Figura 1. @ ORTEP do complexo
[Cux(BHA),]CI,.2H,O , (b) Complexo otimizado.

Tabela 1. Analise comparativa das principais bandas
dos espectros vibracionais experimental e tedrico do
complexo [Cuy(BHA),]CI,.2H,0 .

Atribuicdes  Csl( cm?) Tedrico
nC-0 1275 1292

n C=C 1596-1454 1533
nC=Npisy 1596 1582

N NHsec 2909 2910

N CHar 3134-3037 3111

d CHa 771 784

Conclusdes

A geometria molecular e o espectro infravermelho
calculado mostraram boa concordancia com os
resultados experimentais, indicando que o uso do
método semi-empirico PM3 é apropriado para o
estudo de modelagem molecular de complexos
binucleares de cobre.
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