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Introducao

Os complexos multinucleares de platina(ll)
ganharam destaque nos ultimos anos, devido aos
seus diferentes modos de coordenagdo ao DNA
inacessiveis aos complexos mononucleares.” Os
adutos formados podem levar a diferentes lesfes
nesta biomolécula, fazendo com que o espectro de
atividade dos complexos multinucleares seja
bastante distinto dos analogos mononucleares.**

Neste trabalho, é avaliada a estabilidade de
complexos binucleares de platina(ll), separados por
uma cadeia de 1,6-hexanodiamina, através de um
parametro capaz de descrever o grau de distorcéo
deste grupo espacador.

Resultados e Discussao

A otimizacdo da geometria desses complexos
foi realizada no nivel DFT com o funcional B3LYP,
com o pseudo potencial LANL2DZ para os &tomos
de platina e o conjunto de funcdes de base
6-31+G(d,p) para os demais atomos. A energia em
fase aquosa foi obtida utilizando o modelo
PCM/UAHF e PCM/Bondi. A férmula estrutural do
complexo é mostrada na Figura 1:
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Figura 1. Complexo binuclear designado pela
notacéo 1,1/c,c.

Foi realizada uma simulacdo de Monte Carlo
para a molécula de 1,6-hexanodiamina, sendo,
entdo, obtidos 100 arranjos conformacionais no
nivel semi-empirico PM3, dos quais apenas 5 foram
escolhidos.

O parametro que foi proposto para descrever
o grau de distor¢do destas moléculas é mostrado na
equacao a seguir:

A= (Jwl) X dy_y/1000°A

Este pardmetro é adimensional e contém a
média do médulo dos &ngulos diedros entre
carbonos e a distdncia entre os nitrogénios da
cadeia espacadora. Através dele é possivel fazer
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uma estimativa da estabilidade dos compostos
multinucleares como mostrado na Tabela 1.

Tabela 1. Par&metros conformacionais do grupo
espacador.

Ndmero de o
e | G| dye/A 2
0 178,5122 8,91973 1,592281
1 153,9372 7,95429 1,224461
2 126,8278 8,24265 1,045397
3 109,3039 6,70742 0,733147
4 89,4634 5,82849 0,521437
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Figura 2. Estruturas otimizadas dos complexos.

Conclusoes

Existe uma boa correlacdo entre o valor de 1
e a energia total desses complexos, tanto em fase
gas, quanto em fase aquosa. A medida que o valor
de 4 aumenta, a energia total diminui linearmente.

A partir do presente trabalho serd possivel,
portanto, realizar o estudo da influéncia da
conformacéo da cadeia espacadora, na barreira de
hidrolise de compostos binucleares, haja vista que
essa etapa reacional é determinante na ativacao
desses complexos para que ocorra a coordenacgao a
molécula do DNA. Esses célculos estdo em fase de
concluséo e serdo apresentados oportunamente.
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