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Introducao |

O imidazol esta presente em varias moléculas de
importancia biolégica e tem sido utilizado na
industria farmacéutica devido a atividade anti-viral,
anti-cancer, anti-inflamatério entre outros®. O estudo
de complexos de ruténio com ligantes imidazdlicos
sdo de grande interesse e poderdo ser no futuro
bons candidatos a farmacos.

Resultados e Discussao |

O voltamograma ciclico dos complexos cis-
[Ru(phen),(ImH),]** (1), cis-[Ru(phen),(1MelmH),]**
(2) e cis-[Ru(phen),(4MelmH),]** (3) séo
caracterizados por um processo oxidativo reversivel
em 0,77V e 0,71V (complexo 2,3) e um processo
irreversivel em 1,15V para o complexo 1. Todos
apresentam um par redox reversivel atribuido ao
centro metélico de Ru(l/llll). A localizacdo destes
processos sdo dependentes das propriedades o
doadoras dos ligantes imidazélicos confirmando que
0 processo oxidativo é atribuido ao ligante imidazol e
ndo a desprotonagcdo deste ligante. Na regido de
potenciais  negativos além das reducgbes
caracteristicas do ligante fenantrolina também é
visto uma reducdo do ligante imidazol para o
complexo 1.

Os estudos espectroeletroquimicos acompanhados
por UV-Vis do complexo 1 quando aplicado um
potencial de 1,32 V levam ao consumo da banda de
de MLCT (Ru drn— phen =*). Estes processos séo
reversiveis. Quando aplicado potencial de 0,80V ndo
observa-se alteragfes significativas no espectro de
absorcdo do complexo indicando que esta oxidacdo
nao est4 relacionada com o ruténio.
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Figura 3. Espectroeletroquimica do complexo 1 em

DMF com PTBA 0,1 M como eletrélito de suporte.

A(nm)

Os célculos computacionais (DFT B3LYP/LanL2DZ)
mostraram uma grande porcentagem de ruténio no
HOMO e fenantrolina no LUMO. Analise de carga
por NBO mostram ruténio positivo e a carga
negativa distribuida igualmente sobre os ligantes
fenantrolina e imidazol coroborando os dados
eletroquimicos.

Tabela 1. Valores de carga parcial por NBO do
complexo 1.

atomo carga

Ru 0,620

N(phen) -0,465

N(imidazol)  -0,537
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Figura 1. Voltametria ciclica dos complexos 1,2 e 3
1x10° M em DMF com PTBA 0,1M como eletrélito

de suporte, na velocidade de 100mV/s.
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Conclusdes

Estes dados sé&o relevantes uma vez que muitos dos
processos biolégicos ocorrem com transferéncia de
elétrons entre as moléculas bioativas.
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