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MODELAGEM MOLECULAR DE COMPOSTOS DE COORDENACAO COM APLICACAO
BIOLOGICA

Marcelle Bruna de Mendonca Spera, Pedro Paulo Corbi (Co-orientador) e Prof. Dr. André Luiz
Barboza Formiga (Orientador), Instituto de Quimica - I1Q, UNICAMP

Possibilitando um planejamento racional dos farmacos, a modelagem molecular se faz muito
importante para a Quimica, especialmente para a &rea de Quimica Medicinal. A fim de
contribuir na busca de novos farmacos com menores efeitos colaterais e maiores efeitos
benéficos, este trabalho apresenta o estudo tedrico e a andlise dos aminoacidos mimosina,
aliina, desoxialiina e tiazolidina e de seus compostos com platina e paladio. Tais compostos
sdo de grande interesse pois podem apresentar propriedades farmacolégicas importantes
como antimicrobianas e anticancerigenas. Usando o programa GAMESS e a Teoria do
Funcional da Densidade foram calculadas as geometrias de equilibrio e os espectros de
infravermelho e RMN, com diversos conjuntos de base. A analise dos resultados foi comparada

com resultados experimentais obtidos no préprio laboratério.
Modelagem molecular - Aminoacidos - Complexos
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