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Complexos metélicos tém sido utilizados em me-
dicina, no mundo todo, no tratamento de vdrias doen-
¢as. A idade de compostos inorganicos e suas aplicacdes
medicinais abrangem, por exemplo, o tratamento do
cancer e da artrite, agentes antimicrobiais e inibidores
enzimdticos. O conhecimento e a compreensio dos me-
canismos de agdo farmacoldgica desses compostos sdo
fundamentais no desenvolvimento de novas drogas mais
eficientes e seguras ao organismo. Atualmente, sdo utili-
zados complexos de ouro no tratamento da artrite, com-
plexos de prata no tratamento de infec¢des bacterianas
e complexos de platina no tratamento do cancer. Além
disso, novos complexos metdlicos de palddio, ruténio e
ouro tém sido pesquisados como potenciais agentes an-
titumorais. Neste projeto de pesquisa, s3o abordadas a
preparagdo, a caracterizag¢do e a aplicagdo farmacolégica
de novos complexos metalicos de Pt(II), Pt(IV), Pd(II),
Au(l) e Au(lll) com aminodcidos e derivados no trata-
mento de doengas como o cancer. Os complexos serdo
sintetizados partindo-se de solu¢des dos ligantes e dos
sais metélicos e caracterizados por meio de andlises qui-
micas e espectroscépicas. Serdo realizados estudos das
atividades antitumorais dos compostos sobre as células
HeLa, de cancer humano. Os resultados obtidos serao
comparados com aqueles descritos para a cisplatina.
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A quimica dos elementos mais pesados da tabela pe-
riédica ndo pode ser compreendida sem a inclusao dos
efeitos relativisticos. Dessa forma, a quimica quantica
relativistica aplicada a problemas de interesse quimico é
uma poderosa ferramenta auxiliar na compreensao dos
fendmenos relacionados com a maioria dos elementos
quimicos, é mais econdmica que os métodos experimen-
tais e em muitos casos a inica maneira de se obter infor-
magdes confidveis. Nosso objetivo neste projeto é aplicar
a quimica quantica relativistica em problemas de interesse

quimico balanceando tépicos de ciéncia aplicada, cién-
cia pura e quimica computacional. Em ciéncia aplicada,
desejamos estudar as propriedades eletrénicas de nano-
clusteres de ouro do tipo M@Aul2 (M= Ta-, Re+, Mo),
bem como a adsor¢ao de pequenas moléculas (CO e O,)
em sua superficie. A motiva¢ao deste topico se insere no
potencial da nanotecnologia em catalise heterogénea. Em
ciéncia pura, desejamos estudar a quimica dos elemen-
tos superpesados com o objetivo de verificar até onde as
propriedades periddicas da tabela periédica sdo vélidas.
Por fim, em quimica computacional, desejamos contrair
bases estdveis e de alta qualidade recentemente desenvol-
vidas por nosso grupo e disponibiliza-las para a comu-
nidade cientifica nos formatos para os pacotes quéintico
relativisticos Molfdir, Dlrac04 e UTChem.

Aplicacao de silicas, de diferentes porosidades
e funcionalizadas com o ligante 4-amino-2-
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A determinagao direta de espécies metdlicas presentes
em baixas concentragdes em amostras de dguas naturais
apresenta dificuldades devidas principalmente ao efei-
to matriz que pode interferir negativamente no sinal do
analito. Elementos metdlicos como As, Hg, Cd, Pb, Cu e Se
sdo de interesse ambiental em razdo de seu uso intensivo,
distribui¢do e por serem absolutamente nao degradéveis,
de maneira que podem se acumular nos componentes do
ambiente, e formar espécies que apresentem toxicidade.
O presente trabalho busca organofuncionalizar o suporte
solido silica com o ligante 4-amino-2-mercaptopirimidi-
na e aplicar os materiais modificados quimicamente na
pré-concentra¢ao de fons metalicos em amostras aquo-
sas. As silicas organofuncionalizadas, por apresentarem
boa estabilidade térmica, quimica e mecanica, e ainda
grupos organicos que apresentam caracteristicas de bases
de Lewis ligados quimicamente na superficie do suporte
inorgénico, permitem a extragdo e pré-concentragao de
espécies metdlicas de sistemas aquosos, por coordenagio
do fon ao par de elétrons livres do ligante organico. Des-
sa forma, fons metélicos que apresentem concentragdes
em niveis de traco em sistemas aquosos e/ou organicos
podem ser diretamente determinados por espectrometria
de absor¢do atdmica apds pré-concentragdo em linha. No
caso de semimetais, como o selénio, a técnica de geragdao
de hidreto (HG AAS), a extra¢do do metaloide da matriz



