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Introdução 

     Apesar da eficácia da quimioterapia com 

compostos de Pt(II), a maioria das respostas 

biológicas relacionadas a esses complexos resulta 

em efeitos adversos1. Nesse contexto, os complexos 

Pt(IV) surgem como uma possível alternativa e 

apresentam possibilidades de serem melhores 

agentes antitumorais do que seus análogos de Pt(II)2.  

     A espectroscopia de Ressonância Magnética 

Nuclear (RMN) é a técnica de escolha para a 

caracterização estrutural de moléculas em solução e 

estudos de cinética e mecanismos de reação3. 

Assim, o presente estudo visa a obtenção de um 

protocolo computacional para a previsão do 

deslocamento químico de Pt-195 (δ195Pt) em 

complexos de Pt(IV). 

Resultados e Discussão 

     Um conjunto de 49 complexos de Pt(IV) com os 
ligantes NO2, Cl e Br, que apresentam disponível 
valores experimentais para o δ195Pt foram 
selecionados. Para a previsão do δ195Pt, uma 
regressão linear3,4 σ195Ptcalc x δ195Ptexpt, resultando na 
eq. (1), que foi utilizada para a obtenção do δ195Ptcalc. 
  

δ Pt195
calc = a × σ Pt195

calc + b (1) 

 
     Onde os parâmetros “a” e “b” foram obtidos a 
partir da regressão linear. Para a obtenção das 
geometrias otimizadas e das constantes de 
blindagem dos complexos de Pt(IV) estudados, 3 
modelos foram construídos: 
- Modelo 1: RMN - GIAO-PBEPBE/NMR-DKH/IEF-
PCM(UFF) e Opt - B3LYP/LANL2DZ/def2-SVP/IEF-
PCM(UFF) 
- Modelo 2: RMN - GIAO-PBEPBE/NMR-DKH/IEF-
PCM(UFF) e Opt - B3LYP/LANL2DZ/def2-TZVP/IEF-
PCM(UFF) 
- Modelo 3: RMN - GIAO-PBEPBE/NMR-DKH/IEF-
PCM(UFF) e Opt - B3LYP/def2-TZVP/def2-
TZVP/IEF-PCM(UFF) 
     Todos os cálculos foram realizados no programa 
GAUSSIAN 16 Rev. C.015. 
     Os resultados calculados mostram que para o 
Modelo 3 (Figura 1), onde uma função de base triplo-
zeta é utilizada na descrição da valência do átomo de 
platina e dos ligantes, apresenta a melhor descrição 
do δ195Pt, mostrando a importância de uma boa 

descrição da geometria dos complexos. 
Considerando os 49 complexos de Pt(IV) estudados, 
um coeficiente de determinação (R2) de 0,9645 foi 
encontrado, com um desvio absoluto médio (DAM de 
apenas 139 ppm. 
 

 
Figura 1. Correlação σ195Ptcalc x δ195Ptexpt para os 49 
complexos de Pt(IV) estudados com o Modelo 3. 

Conclusões 

     O presente trabalho apresentou o estudo 

computacional do δ195Pt em complexos de Pt(IV) com 

ligantes NO2, Cl e Br. Os resultados calculados 

mostram que a função de base utilizada na obtenção 

da geometria dos complexos tem um papel 

importante na descrição dos δ195Pt. O Modelo 3, 

PBE/NMR-DKH/IEF-PCM(UFF)//B3LYP/def2-

TZVP/def2-TZVP/IEF-PCM(UFF), apresentou os 

melhores resultados, com um DAM de 139 ppm e um 

R2 de 0,9645. Posteriormente, uma análise mais 

detalhada dos complexos estudados será realizada 

visando avaliar a capacidade do modelo de distinguir 

os diferentes isômeros estudados. 
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