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Atualmente é possivel perceber o crescimento de diagnosticos de cancer, isso se da pelas
mudangas alimentares e comportamentais da populacéo devido o cotidiano acelerado da sociedade.
No final dos anos 60, o pesquisador Barnett Rosenberg desenvolveu um metalofarmaco
extremamente Gtil no tratamento de tumores. A cisplatina, também conhecida pelo nome cis-
diaminodicloroplatina I, possui atividade antineoplasica, ou seja, age diretamente no DNA
fazendo a clivagem diretamente na molécula provocando o bloqueio da replicacdo dos genes
carcinogénicos.! Por motivos dos efeitos colaterais graves incluindo os nefrotoxicos, os estudos
com metais de transicdo com a intencédo de clivagem ao DNA sdo importantes para tornar esse
recurso terapéutico contra o cancer menos invasivo e debilitante.?

Hooc,, Dessa forma o presente trabalho trata da
- @ preparacdo e caracterizacdo de um complexo de
B / zinco ligado a dois ligantes tiazolinicos, podendo
’ - o \Z _—°__, esses estarem ligados ao centro metalico nas
o \N,Z: configuragdes cis e trans. A Fig.1 a seguir ilustra o
4 processo de sintese.
@ ) No sentido de buscar qual forma isomérica
seria a mais estavel (favorecida

Fig. 1. Sintese do complexo [ZnL2] e suas

S S termodinamicamente), foi utilizado o software
possivels formas isoméricas.

MarvinSketch 22.9. De acordo com os calculos de
minimizagdo de energia pelo método MMFF94,

" 5w foi possivel observar que o complexo de
T f\(/\/\ p conformacdo mais estavel é o isﬁm_ero trans.
Mg \f | 4 Paralelamente, foram realizadas algumas
g;,_/ N andlises experimentais com o complexo, entre
\ estas, espectroscopia eletrénica na regido UV-Vis,
infravermelho, condutividade molar. Com relacéo

a espectroscopia eletronica UV-Vis é observavel a

Fig. 2. Arranjos estruturais possiveis para o presenca de duas bandas com Amax de
complexo [ZnL2]: Forma trans (esquerda) € aproximadamente 370 nm e 290 nm, representando
forma cis (direita). as transi¢des eletronicas do tipo m—n*. Devido a

L L.A.B Peres, et. al. J Bras Nefrol. 35, (2013) 332-340
2 DENORA, N. et al. Journal of Coordination Chemistry. Rev. 341. 1. 2017
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magnitude dos valores de absortividade (¢ = 1000 e 12000
respectivamente), tais transi¢cbes podem ser classificadas
como transferéncias de carga (TC, € > 1000 L mol™* cm™).

Com relacéo a andlise de espectroscopia na regido
do infravermelho, pode-se atribuir a tiazolina a bandas
alargada na regifo de 3022 cm™ tipica do estiramento do
grupo OH, em 1725 e 1580 cm-! é observado os modos
vibracionais simétricos e antissimétricos do grupo
carboxilato (COO") respectivamente. Na regido de mais
baixa frequéncia, duas absor¢oes intensas em 767 e 686 cm’
! 530 atribuidas a deformacio angular fora do plano (8) para
a ligacdo C-H e C=C do anel aromaético, confirmando a
presenca do grupo fenil na molécula.

Considerando o espectro de infravermelho do
complexo sintetizado, € possivel constatar que ha
ez %S | semelhancas com o espectro do ligante. Em 3031 cm™ é
o oo e o ey 0 *possivel observar o aumento da intensidade da banda

. referente ao estiramento da ligacdo O-H, possivelmente
Fig. 3. Espectro de IR do complexo . .

[ZnL2] por ATR. provindo da presencga de umidade ou presenga _01e metanol

na amostra. O leve alargamento da banda na regido de 1620

e 1582 cm* indicam os modos vibracionais simétricos e em
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-9 e 1486 cm™ o modo de vibragdo antissimétrico do grupo
~-~1‘t~""_.5’ » o carboxilato, comprovando a presenga do ligante no
N g e ‘g “y  complexo proposto.
‘3’:’&" U e A condutividade molar do complexo foi medida em
S, :!‘C ‘:"’ 4gua resultando numa medida Am= 7,5 puS cm, que, de
- vy s acordo pela literatura, o valor residual apresentado indica
= A ) SIS, que o complexo sintetizado € eletricamente neutro segundo
'ﬁ'. ' b e Geary e colaboradores.® Tal medida corrobora a estrutura
Fig. 4. Provaveis poses de ancoragem  molecular proposta.
do Compleéot[ﬁgﬁ]komidas via A interacdo do complexo sintetizado com o DNA
atchDock.

foi realizada in silico via Patchdock, um servidor de
bioinformatica utiliza técnicas de reconhecimento de
padrdes de ancoragem. Os calculos de ancoragem molecular para o complexo foram realizados por
um dodecamero sintético de B-DNA de sequéncia d(GCAAAATTTTGC)2, sendo 0 seu registro
no banco de dados de proteinas sob o codigo PDB-ID: 1RVH. De acordo com os dados obtidos, é
possivel observar que o complexo interage com o DNA pelo sulco menor (Fig. 4). De acordo com
0 observado, a interagdo do complexo com o sulco menor do DNA se d& provavelmente via
interacOes intermoleculares do tipo forcas de Wan der Waals (interagfes hidrofdbicas) e por
ligacGes de hidrogénio. Em suma, um complexo bioinspirado de zinco (Il) foi preparado e
caracterizado por técnicas espectroscopicas e por condutividade molar. Testes in silico apontam
para o isbmero trans como forma mais estavel, enquanto os estudos de ancoragem molecular
apontam para uma interagdo no sulco menor do DNA.

Palavras-chave: Zinco, Complexo, DNA.

3 Geary, W. J. Coord. Chem. Rev. 1971. 7, 81

Apoio: CNPq e fapesc Pagina 2 de 2



