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Etude de la structure électronique de nouveau complexe de platine
cyclometallé (11): mode de liaison et type d'interaction avec la guanine.
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Introduction & Objectifs:
Les complexes de platine ont fait I'objet de nombreuses recherches en raison de leur intérét

pour les activités biologiques [1,2]. Ils sont utile dans de nombreux processus anticancéreux.
L'activité anti-tumorale de différents complexes de platine (1) est associée a la platination de
I'ADN, généralement par formation de liaison avec le ligand guanine [3].

Meéthodologie (Matériel et méthodes):

Dans ce contexte, nous nous somme intéressé a une nouvelle série de ces complexes
cyclométallé (Il) avec le 1-adamantanemethylcyanamide (1-ADpcydH) et le 2-[Amino (2-
phénylpyridine)] - 1,4-naphtoquinone (1,4-NQ) qui répondent a la formule cis-Pt (1,4-NQ) (1-
ADpcyd) (H20) [4].

Des calculs DFT ont été effectués sur les deux complexes cis-Pt (1,4-NQ) (1-ADpcyd) (H20)
et cis-Pt (1,4-NQ) (1-ADpcyd) (G) en utilisant les fonctionnelles BP86-D et le B3LYP [5,6],
afin de mieux comprendre leurs structures moléculaires et électroniques.

Résultats et Discussion :

L’analyse de la décomposition énergétique a permis de bien comprendre la liaison entre les
deux complexes, ce qui montre que les interactions sont régies par deux tiers de caracteres
ioniques et un tiers de caractéres covalent et qui sont plus fortes entre la guanine et le centre
Pt(11) que celles entre la molécule d’eau et le Pt(I1).

Conclusion:

Pour les deux complexes 1 et 2, les interactions électrostatiques sont plus importantes que
celles issues des interactions orbitalaires en raison de la polarité entre la charge positive Pt (I1)
et son environnement de charge négative des atomes.
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