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 Las adeninas N6-alquilsustituidas constituyen análogos sintéticos de citoquininas, hormonas implicadas en el crecimiento y desarrollo de las plantas que influyen de 
manera activa en la división celular y la diferenciación [1]. Por otra parte, los complejos del tipo [trans-IrCl4(DMSO)(HL)] constituyen análogos más inertes de los com-
puestos antimetastáticos de Ru(III): (HL)[trans-RuCl4(DMSO)L] [2, 3 ]. Continuando nuestro estudio de sistemas zwiteriónicos [MCl4(DMSO)HL] (M = Ru(III), Ir(III); L = base 
nitrogenada), hemos estudiado la reacción de la N6-propiladenina, N6-butiladenina, N6-pentiladenina y N6-deciladenina con el sistema [(DMSO)2H][trans-IrCl4(DMSO)2].

SÍNTESIS DE LOS COMPLEJOS DE Ir(III) CON ADENINAS N6-ALQUILSUSTITUIDAS


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

CARACTERIZACIÓN 1H-RMN 
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Ir(1)-N(7)  2.116(10) Ir(1)-S(1)  2.246(4)

Ir(1)-Cl(1)  2.362(7) Ir(1)-Cl(2)  2.358(7)

Ir(1)-Cl(3)  2.352(7) Ir(1)-Cl(4)  2.338 (6)

 [IrIIICl4(DMSO-κS)[H-AdeC3-κN(7)]]· 2H2O       (2)

En la comparación de ambos espectros, se observa una diferencia no-
table en la zona aromática. El complejo coordinado por N(7) presenta 
mayor Δδ y además, los desplazamientos químicos aparecen a campo 
más alto. 

(1) 
δ (ppm)

(2)
δ (ppm)

H-C(2) 8,71 8,35
H-C(8) 8,88 8,69
Δδ (ppm) 0,17 0,44

Las unidades estructurales (1) y (2)  se apilan alternadamente formando lámi-
nas, observándose únicamente en el complejo (2) apareamiento entre nucleo-
bases. A continuación se indican las principales interacciones intra e intermole-
culares:
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El estudio teórico llevado a cabo al nivel COSMO(DMSO)-RI-BP86/def2-
TZVP para los complejos (1) y (2) está de acuerdo con los resultados ex-
perimentales y difracción de rayos-X:
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