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Introdução 

Complexos de ouro(I) têm sido estudados quanto 

às suas aplicações medicinais no tratamento de 

doenças como a artrite, e em casos de infecções 

bacterianas sobre bactérias multi-resistentes. 

Recentemente, foi sintetizado em nosso grupo um 

novo complexo de Au(I) com a 2-mercaptotiazolina 

(Au-MTZ), o qual apresentou atividade 

antibacteriana significativa frente à 3 cepas 

bacterianas patogênicas
1
. Entretanto, é fundamental 

o conhecimento estrutural do complexo para o 

estudo futuro do mecanismo de ação do fármaco. 

Este trabalho trata do estudo do complexo Au-MTZ 

por modelagem molecular (DFT) com o objetivo de 

se chegar à estrutura mais estável do complexo. 

Resultados e Discussão 

O complexo (Au-MTZ) foi sintetizado pela adição de 
1,0 mL de solução aquosa contendo 3.5x10

-4
 mol de 

[KAu(CN)2], com 7,5 mL de uma solução ácida de 
MTZ, contendo 3.75x10

-4
 mol do ligante. O sólido 

obtido foi coletado por filtração, lavado com água e 
seco sob P4O10. Realizou-se o estudo teórico 
utilizando o programa GAMESS para a execução de 
cálculos DFT/B3LYP, com base LANL2DZ para o Au 
e 6-31G(d) para os outros átomos. A modelagem foi 
conduzida para as quatro possíveis estruturas do 
Au-MTZ por cálculos ab initio, otimizando as 
geometrias através de um gradiente conjugado com 
limite de 10

-4 
hartrees/Bohr (Figura 1) 

 
 
 
 
 
 
          
 
 
 
Figura 1. Geometrias complexo Au-MTZ 
 
 Dentre as quatro estruturas estudadas, os cálculos 
demonstraram que aquela destacada em verde na 
Figura 1 apresentou mais baixa energia. A 
confirmação do mínimo de energia foi realizada 
através do cálculo do espectro vibracional no 
infravermelho (IV), simulado pelo programa 
MOLDEN através de funções gaussianas. Verificou-

se a ausência de freqüências imaginárias. A Figura 
2 apresenta os espectros no IV calculado para as 
duas estruturas destacas na Figura 1, além do 
espectro obtido experimentalmente em pastilha de 
KBr. 
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Figura 2. Espectros IV teórico e experimental do 
complexo Au-MTZ. 
 
A análise experimental comparativa dos espectros 

de RMN de 
15

N do ligante e do complexo apresentou 

um deslocamento químico () referente ao 
15

N de 
15.3 ppm para campo baixo, o que confirma a 
coordenação pelo nitrogênio. Os espectros no IV do 
ligante e do complexo foram comparados e a 
presença de uma banda em 3115 cm

-1
 característica 

do estiramento N-H foi observada no ligante, mas 
não foi observada no complexo, a qual confirma a 
coordenação através deste átomo. A coordenação 
do cianeto ao ouro(I) foi também confirmada pela 
presença de uma banda em 2170 cm

-1
 no espectro 

do complexo. 

Conclusões 

Com base nos dados espectroscópicos 

experimentais e nos estudos por modelagem 

molecular, foi possível propor a seguinte estrutura 

otimizada do complexo.  
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