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O estudo do monoxido de nitrogénio (NO) possui um paradoxo historico que remonta a
nitroglicerina, substancia base, tanto para a dinamite, desenvolvida por Alfred Nobel, quanto
para o tratamento da angina pectoris, condigao que afligiu Nobel em seus ultimos anos de vida.
Apesar dos efeitos adversos advindos do uso da nitroglicerina, seu estudo foi o precursor da
busca por compostos mais seletivos e eficientes na liberagdo controlada de NO. O presente
trabalho reside em uma das linhas de estudo de compostos liberadores de NO com enfoque
especifico em avaliar o potencial de complexos andlogos ao cis-/Ru(NO)(NO:)(bpy)(LA)2]*",
onde LA ¢ o corante Laranja de Acridina, como agentes terapéuticos. A metodologia empregada
baseou-se na Teoria do Funcional de Densidade (DFT) para calcular e investigar a influéncia
de substituintes na bipiridina (bpy) sobre a ligagdo Ru—NO. Foram estudados dois derivados
com substituintes na posicao 4,4’: o grupo nitrila (-CN), retirador de densidade eletronica, e o
grupo amino (-NH:), doador de densidade eletronica, conforme valores do pardmetro de
Hammett. A partir dos célculos de otimizagdo estrutural e frequéncia vibracional, foram
determinadas propriedades como a Energia de Dissociacdo da Ligacao (EDL) Ru-NO e a
Afinidade Eletronica (AE). Resultados preliminares indicam que a labilidade da ligacdo Ru-
NO ¢ influenciada pela natureza do substituinte na bpy. O grupo -CN enfraquece a ligagao, o
que se reflete em menores valores de EDL e maior AE, favorecendo a liberacdo de NO. Em
contrapartida, o grupo -NHa, deve fortalecer a mesma ligacdo, aumentando a EDL e reduzindo
a AE, tornando o complexo menos propenso a doacdo de NO. Apesar das observacdes, €
essencial realizar calculos com outros substituintes, a fim de estabelecer uma correlagdo solida
entre o efeito eletronico do substituinte medido pelo parametro de Hammett, e a labilidade da
ligacdo Ru-NO, medida pela EDL e a AE. Esperamos que isso permita a sintese racional de
novos complexos com perfis de liberacdo de NO finamente ajustados.

Palavras-chave: Complexo nitrosila de Ruténio; Doadores de NO; DFT.
Area de conhecimento: Ciéncias Exatas e da Terra.

Financiamento: CNPq.

@C{VPQ FAPERJ @

FEDERAL POS-GRADUAGAO Cientifico e Tecnolégico Carios Chagas Filho da Amparo C A P E S

- A a Pesquisa do Estado do Rio de Janeiro
Rio de Janeiro =


mailto:everton.silva@ifrj.edu.br

