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INVESTIGACAO DFT SOBRE O COMPLEXO DICLORO-BISFOSFINA-RU-ARENO NAS
FORMAS ANIONICA, CATIONICA E NEUTRA
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Resumo

Os tratamentos para cancer sdo muito investigados
atualmente e a pesquisa sobre o uso de complexos
inorganicos do tipo Ru-areno é uma linha em potencial
porque apresenta propriedades mimetizadoras do Ru em
relacdo ao Fe no organismo possibilitando menor
toxicidade em relagc@o aos outros metais de transicdo. E
conhecido que existe a necessidade de modificagdo do
estado de oxidacdo do Ru para a acdo no organismo.
Para isso, a simulacdo da estrutura molecular usando a
DFT é uma ferramenta avancada para investigar a
transferéncia de carga metal-ligante por meio dos
orbitais de fronteira HOMO e LUMO.

Introducao

O Unico método utilizado para o tratamento de cancer é
baseado em complexos de Platina. Os complexos de
Ruténio mostraram atividade antitumoral necessitando
de investigacdes sobre os efeitos no ambiente biologico
do organismo humano. A investigacdo das mudancas de
carga total da estrutura do dicloro-bisfosfina-Ru-areno
(Figura 1) mostram as perturbacdes sobre as ligagcbes
guimicas nesses modelos. As modulagbes sobre os
orbitais HOMO e LUMO s&o um ponto fundamental de
como a atividade quimica deste complexo inorgénico
pode ser alterada.™”
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Figura 1.
molecular do  complexo
biomimetizador de Fe.

Material e Métodos

O modelo da estrutura do complexo de Ru (ll) foi
construido usando o programa Gauss View. O programa
GAUSSIANOQ9 foi utilizado para simular as estruturas
com o funcional B3LYP com os conjuntos de base do
tipo Gaussianas 6-31+G(d) para os atomos de C, H, N e
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Cl; enquanto, para o Ru foi utilizado o conjunto de base
do tipo contraida dupla zeta desenvolvido por Sapporo
(SPK-DZCD).

Resultados e Discussao

A simulacdo do modelo em carga neutra apresentou
distancias semelhantes entre 0 atomo de Ru e seus
ligantes. A distancia de ligacdo entre Ru-cimeno foi de
2,297 A, a ligacéo entre Ru-Cl foram de 2,475 A e 2,494
A e a distancia Ru-P 2,475 A. Esses resultados
representam de forma muito satisfatéria a geometria
molecular com carga neutra por meio das ligactes
guimicas alcancando alta qualidade e contribuindo para
o posterior entendimento da transferéncia de carga entre
0s grupos ligantes e o Ruténio, importante para a
atividade anticancerigena. O orbital HOMO esta
distribuido entre o atomo de Ru(ll) e todos os ligantes do
complexo. O orbital LUMO indica um deslocamento de
carga de um grupo cloreto para o grupo bisfosfina. O
complexo de Ru (IlI) possui massa molecular de 692,05
u.m.a. ou 628,62 g mol™* com energia vibracional de
ponto zero de 1566,0 kJ mol™ ou 374,3 kcal mol?, a
energia de ionizac&o calculada foi de 535,60 kJ mol™ ou
128,01 kcal mol™ e a energia de afinidade eletrénica foi
calculada como -199,54 kJ mol™ ou -47,69 kcal mol™ . A
simulacéo das frequéncias vibracionais foi bem-sucedida
confirmando que a geometria molecular calculada é um
ponto de minimo real e bem determinado.

Conclusao ou Conclusodes

A simulacéo foi bem-sucedida mostrando a transferéncia
de carga entre os grupos ligantes Cloro e cimeno através
do atomo de Ru(ll).
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