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Introdução 

De acordo com dados recentes da OMS, o câncer 

foi responsável por 7,5 milhões do total de 58 

milhões de mortes no mundo em 2005, o que 

corresponde a 13 % do total, e estima-se que atinja 

9 milhões em 2015 e 11,4 milhões em 2030
1
. 

Os alcalóides são moléculas cíclicas que contêm 

nitrogênio, sendo verdadeiros metabólitos 

secundários, originados principalmente de plantas. 

Dentre os alcalóides estudados, destaca-se a 

caulerpina, extraída de uma alga encontrada no 

litoral brasileiro da espécie Caulerpa racemosa, 

cujos metabólitos secundários possuem atividades 

biológicas diversas
2,3

. Estudos recentes mostraram 

que a caulerpina regula o crescimento de células 

cancerígenas, o que a torna um produto natural 

marinho de interesse terapêutico
2
.  

Complexos metálicos de moléculas biologicamente 

ativas têm sido descritos como alternativa para 

driblar sua toxidez e alguns deles encontram-se em 

fase clínica de desenvolvimento
4
. Portanto, o 

objetivo principal deste trabalho é o estudo da 

viabilidade da síntese entre metais de transição e a 

caulerpina, usando métodos teóricos para estudar 

complexos do tipo [M(1,10-fen)2L]
2+

 (L= caulerpina) 

visando à avaliação antitumoral.   

            Resultados e Discussão 

O complexo metálico de escolha [Ru(1,10-fen)2L]
2+

,
 

L=caulerpina, foi construído no programa Spartan 

Pro (Wavefunction, Inc.). Em seguida, foi submetido 

à otimização geométrica com o programa MOPAC 

2009
5
 e o método semi-empírico PM6 (tm), que 

possui parâmetros para uma variedade de metais de 

transição, como Ti, Zr, Hf, Ta, Cr, Mo, W, Mn, Fe, 

Ru, Co, Rh, Ni, Pd, Cu e Gd. 

De acordo com a literatura, distâncias N-Ru em 

Rutênio 1,10-fenantrolina variam de 2,057 a 2,086 

Å
6
, Nitrogênio indólico e Rutênio dista 2,185 Å

7
 e 

Oxigênio de grupo carbonila e Rutênio varia de 2,00 

a 2,03 Å
8
. Os ângulos entre os Nitrogênios da 

fenantrolina e o Rutênio variam de 80,4 a 94,3º
6
. 

Estes dados estão de pleno acordo com aqueles 

obtidos por PM6 neste estudo (Tabela 1; Figura 1). 

 

 

  
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
Figura 1. Geometria do íon complexo [Ru(1,10-fen)2L]

2+
,
 

L=caulerpina, obtida por PM6. C= cinza; N= azul; Ru= verde; O= 
vermelho. Os átomos de H foram omitidos para facilitar a 
visualização. 

 
Tabela 1. Dados Teóricos de Comprimentos e Ângulos de 
ligação para o íon Complexo de Rutênio com a Caulerpina*. 

Comprimento das ligações (Å)            Ângulos (º) 

N(6)-Ru =1,99 N(6)-Ru-N(11) = 84,9
 

N(11)-Ru = 1,96 N(24)-Ru-N(39) = 84,6
 

N(24)-Ru =1,98  N(46)-Ru-O = 78,3
 

N(39)-Ru = 2,00   
N(46)-Ru = 2,03   
O-Ru = 2,09   

*Numeração dos átomos na Figura 1. 
 

                      Conclusões 
O resultado obtido no estudo do complexo da 

caulerpina com Rutênio 1,10-fenantrolina, por PM6, 

foi compatível com os valores observados na 

literatura, sugerindo estabilidade geométrica e 

justificando sua síntese e avaliação biológica. 
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