Complejos de Iridio(III) con adeninas N°-alquilsustituidas. Influencia
de la temperatura en la coordinacion por N(7) o N(9).
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Las adeninas N°-alquilsustituidas constituyen analogos sintéticos de citoquininas, hormonas implicadas en el crecimiento y desarrollo de las plantas que influyen de
manera activa en la division celular y la diferenciacion [1]. Por otra parte, los complejos del tipo [trans-IrCl4(DMSO)(HL)] constituyen analogos mas inertes de los com-
puestos antimetastaticos de Ru(lll): (HL)[trans-RuCl4(DMSO)L] [2, 3 ]. Continuando nuestro estudio de sistemas zwiterionicos [MCl4(DMSO)HL] (M = Ru(lll), Ir(lll); L = base
nitrogenada), hemos estudiado la reaccidon de la N°-propiladenina, N°-butiladenina, N°-pentiladenina y N°-deciladenina con el sistema [(DMSO)zH][trans-IrCl4(DMSO):].

SINTESIS DE LOS COMPLEJOS DE Ir(l1ll) CON ADENINAS N6-ALQUILSUSTITUIDAS

Controlando las condiciones de temperatura y tiempo de reaccion se han conseguido aislar y caracterizar isomeros de enlace por sustitucion de una molécula de
DMSO por la nucleobase. En (1) la adenina se coordina via N(9) (y protonada en el N(3)) vy en (2) queda unida via N(7) (y protonada en el N(1)):

[IFCl4(DMSO-kS)[H-AdeC3-kN(7)]]- 2H20 (2) [IrNCl4(DMSO-kS)[H-AdeC3-kN(9)]] (1)
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CARACTERIZACION H-RMN DESCRIPCION DE LAS ESTRUCTURAS CRISTALINAS
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En la comparacion de ambos espectros, se observa una diferencia no- \
table en la zona aromatica. El complejo coordinado por N(7) presenta
/

mayor Ad y ademas, los desplazamientos quimicos aparecen a campo
mas alto.

(1) (2)
S (ppm) o (ppm)
H-C(2) 8,71 8,35
H-C(8) 8,88 8,69
Ad (ppm) 0,17 0,44

ESTUDIO COMPUTACIONAL

El estudio teorico llevado a cabo al nivel COSMO(DMSO)-RI-BP86/def2-
TZVP para los complejos (1) y (2) esta de acuerdo con los resultados ex-
perimentales y difraccion de rayos-X:

(2) 4.4 Kcal-mol-1

(1) 0,0 Kcal-mol-1 N Y
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