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Introducao

As Infec¢des Fungicas Invasivas (IFls), também
ditas Doencas Infecciosas Emergentes (DIEs) s&o
as principais causas de doencas humanas
especialmente em pacientes imunossuprimidos. A
situacdo € ainda mais séria com 0 aumento da
resisténcia dos microrganismos aos farmacos
antifiingicos usuais e assim a descoberta de novos
agentes antifingicos é um desafio para a
comunidade cientifica. Os compostos
organometalicos podem apresentar uma rota
terapéutica alternativa no combate dessas
infeccbes. Na literatura descreve-se a atividade
biolégica de ditiocarbamatos livres e complexados
com outros metais (Fe, Zn, Se, Sn). Nosso grupo de
trabalho tem estudado a atividade antifangica in vitro
de complexos do ruténio(lll) com
alquilditiocarbamatos (RuDTCB) e verificado que
estes complexos podem se apresentar em forma

espectrométricas usuais e mostraram-se como
novos agentes antifingicos potentes.
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Figura 1. Estrutura dos complexos de ruténio.

Os resultados mostraram atividade comparavel a
anfotericina B® (principal antifangico clinico). Os
valores de MM observados por ESI-MS nos
espectros em modo positivo, nas condi¢bes
efetuadas (Espectrémetro de massa LC/MS/MSn
LCQ Fleet, Thermo Scientific, solvente: MeOH,;
[complexo]: 10 ppm) mostraram que 0s complexos
estdo em forma dinuclear (Tabela 1).

Tabela 1. Resultados de massas moleculares dos
complexos (ESI-MS) e atividade biolégica

mononuclear [Ru(S,CR)s] ou dinuclear
[Rus(S,CR»)s], o que pode acarretar diferentes

correlagbes quantitativas de estrutura-atividade
(QSAR-PCA). Desde que a espectrometria de
massas (EM) é ferramenta analitica potente para
identificacdo estrutural, pela determinagcédo de massa
molecular (MM), seria de interesse o uso de EM

COMPLEXOS DE RUTENIO m/z° CIM®
[Rux(S,CNMe,)s] 803 4
[Ru,(S2CNEt,)s] 943 74
[Ru,(S,CNt-But)s] 943 256

[Ru,(S,CNMorph?)s] 1013 -

para caracterizagdo estrutural dos complexos tipo
RuDTCB, contudo estes sao pouco volateis. Um dos
principais avancos em espectrometria de massas
ocorreu com a introducéo da ionizagdo electrospray
(ESI-MS). Assim, podem-se obter com o uso de
técnicas modernas tipo ESI-MS, a identificacao e
quantificacdo de substdncias orgénicas ou
inorganicas, volateis ou ndo, permitindo a elucidagao
estrutural das moléculas. Este trabalho tem como
objetivo principal a identificacdo estrutural e
avaliacdo dos complexos buscando verificar se a
atividade antifingica observada é influenciada pela
ocorréncia de complexo na forma mononuclear ou
dinuclear.

Resultados e Discussao |

Os complexos de ruténio (Figura 1) foram
sintetizados e caracterizados pelas técnicas
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4 Morph = morfolina (-N(CH,CH>)20).

Conclusodes

A técnica de espectrometria de massas por
ionizacdo  electrospray (ESI-MS) foi atil e
imprescindivel para a caracterizacdo dos novos
complexos de ruténio(lll) como dinucleares. Novos
estudos de modelagem molecular estdo sendo
realizados, para melhor compreenséo das relacdes
estrutura-atividade biolégica com estes complexos.
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