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Introducao Resultados e Discussao

A atividade biologica e farmacolégica de compostos de

prata(l) tem sido explorada ha muito tempo. Registros do século Ca ra Cte riza 950 ESpECt rOSC()pica

XVIII relatam o emprego de nitrato de prata no tratamento de
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.ulceras.- Em | 1968 o complexo prata(l) sulfac.ilazma foi .:. HMBC 1H_15N .:. RMN de 1H
introduzido clinicamente para o tratamento de queimaduras e 5 ¢ )
feridas de pele, e é utilizada Atualmente, muitos compostos de il h W . b possivel observar que o
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prata estdo disponiveis comercialmente, na forma de curativos, 7 ) v 1sdeem-(NHgow 8 5 N tro de 1N d . H AEieEr R e singleto que aparece em 10,2
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Johnson).2 = ligante NMS (a), o nitrogénio = | Jl deixa de ser observado no
- : . . : £ do rupo sulfonamida €& g ’ espectro do complexo (b). Esta é
A nimesulida (C;3H,N,O:S) é um farmaco anti- o 5rUP S 6 auy 28 P PIe A( )
: f . & observado em 115,1 ppm, 2 5 " ~ Mmais uma evidéncia  da
inflamatorio nao-esteroidal, sendo usada no tratamento de o @ L , .
: , Al ot -~ -« - 3697ppm -(NO)group | enquanto no espectro do E (b) J | participacao do nitrogénio do
processos inflamatorios agudos ou crénicos do trato = I T el Y.
N .. : 1 3] 80 75 0 gt complexo Ag-NMS (b), este i , grupo (O,SNH) na coordenagdo a
respiratorio, tendinite e artrite reumatoide.®! Por conta da kb : , A "R R T O P :
. . L . kA sinal é observado em 144,3 . Ag(l). Todos 0S demais
presenca do grupo sulfonamida, a nimesulida é um ligante M | Deslocamento quimico / ppm , o N
- T ~ £ ppm. O A8 (Oomplexo = Oligante) nitrogénios sdao deslocados para
versatil em quimica de coordenagdo, ol B L I P T3 ppm indica a campo alto com a coordenacao
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odendo se coordenar a acidos de Pearson ¢ S ~ . buigio V> AENMS ultiplicidade .
guros e moles. O presente trabalho HC/S\ - 3 coordenacdo da NMS a Agll) Amct:):gao TR Méiim Mltpl-dd O deslocamento mals
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escreve a SmiEE; SIS i - grupo sulfonamida. 3,5 747-751 7,27-731  -0,20 t para os hidrogénios do grupo
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novo complexo de prata(l) com nimesulida.

’:‘ Infraverm6|h0 =» No espectro do ligante da ‘:‘ ESl-QTOF-MS

NMS (a), observa-se a banda
== v(N-H) em 3284 cm, que
desparece no espectro do
W complexo (b), concordando com

=>» O ESI-QTOF-MS mostra a presenca da estrutura monomérica
proposta, na forma do ion monoprotonado [AgNMS+H]*. O erro
de massa obtido foi de -0.5 ppm para a espécie mencionada (m/z
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- Solucao 2 adicionada a solucao 1 @ calc. 414.9518 m/z exp. 414.9516
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Conclusoes Estudos Tedricos por DFT

Ensaios Biologicos

O complexo Ag-NMS foi sintetizado e analisado por um > Os calculos tedricos confirmaram Composto Didmetro da zona de inibiggo / mm
amplo conjunto de analises quimicas, espectroscopicas e a estrutura bidentada proposta P. aeruginosa S. aureus E. coli
biologicas. Os resultados experimentais de espectroscopia como um minimo de energia N'V'S((l)) 0;0 | 0;0 | 0;0 |
1 15 e . ) AgNO, (2 20,0 (20,1 25,0 (0,1 12,0 (0,1
no IV e de RMN de *‘H e N permitiram propor uma ootencial, com o atomo de prata se o ot i N
trutura de coordenagao bidentada, com a NMS ligada a . Al : o o o
ZS“) Aol &ffiam @ d . ’ 1t d it A coordenando ao nitrogenio e um Ceftriaxona (4) 34,0 (x0,1) >42,0 (£0,1) 30,0 (20,1)
or dois sitios de coordenagao: o atomo de nitrogénio e A . -
S 12 v 5 dos OXIgenios do grupo sulfonamida. Gentamicina (5) 24,0 (+0,1) 24,0 (£0,1) 20,0 (+0,1)

um dos atomos de oxigénio do grupo sulfonamida.

A modelagem molecular se mostrou uma técnica As distancias Ag-N1 e Ag-O1

=>» Os discos de papel impregnados com Ag-NMS exibiram zonas

extremamente poderosa para a resolucdo da estrutura do calculadas sao, respectivamente, de inibicdo para P. aeruginosa, S. aureus e E. coli, de 12,0 + 0,1
complexo Ag-NMS. Foi possivel obter a estrutura otimizada 1,952 Ae 2,572 A. mm, 18,0 + 0,1 mm e 18,0 + 0,1 mm respectivamente. Estes
do complexo e os espectros vibracionais teoricos, que =» O espectro vibracional tedrico resultados confirmam a sensibilidade das bactérias testadas frente
suportam a estrutura proposta com base nos resultados : do complexo Ag-NMS (a) estd em ao complexo Ag-NMS. Os resultados observados para o complexo

experimentais.

Os estudos biolégicos demonstram que as bactérias Gram-
positivas (S. aureus) e Gram-negativas (P. aeruginosa e E.
coli) foram sensiveis a este complexo nas concentracoes

concordincia com o  obtido sao similares aos obtidos para o nitrato de prata e para o
antibiotico comercial gentamicina, testados com as mesmas
cepas. O ligante NMS livre nao exibe atividade inibitoria contras as
cepas testadas, nas mesmas condicoes experimentais. O complexo

testadas, mostrando a potencial aplicacdo do complexo em Ag-NMS apresenta potencial aplicacao em formulacdes tdpicas
formulagdes topicas para o tratamento de queimaduras e " NMS, observa-se um deslocamento para o tratamento de feridas e queimaduras.

outras lesdes de pele. Namero de onda/ e’ de 87 cm? do v, (0O=S=0) para

experimentalmente (b). Além disso,

Transmitancia / u.a.

(b) comparando-se 0S espectros
vibracionais teoricos da NMS e Ag-

menores energias com a
coordenacao, sendo esta uma
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