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La lamivudina es un inhibidor de la transcriptasa inversa utilizado principalmente en el
tratamiento del VIH y la hepatitis B. Con el objetivo de potenciar su efecto bioldgico, se ha sintetizado
y estudiado previamente un complejo cristalino con cobre(ll), CuLami[1,2]. En este trabajo, se
realizaron calculos computacionales para respaldar y proponer nuevas asignaciones a los datos
experimentales obtenidos mediante espectroscopias UV-vis y FTIR.

Las frecuencias vibracionales se calcularon usando la Teoria del Funcional de la Densidad
(DFT) al nivel wB97X-D4/def2-TZVP. Para el complejo CuLami, se partié de la estructura cristalina
obtenida por difraccién de rayos X [2]. En el caso de la lamivudina, fue necesario usar un cluster de 5
moléculas debido a la red de puentes de hidrogeno presente (Fig. 1a). Las frecuencias obtenidas, junto
con sus corrimientos debido a la complejacién, mostraron buena concordancia con las observadas
mediante FTIR (Fig. 1b).

Las energias de las primeras transiciones electronicas se calcularon mediante DFT
dependiente del tiempo (TD-DFT), con acetonitrilo como solvente implicito. El andlisis de orbitales
naturales de transicion (NTOs) indicé un estado fundamental d,_,. para el complejo. Las longitudes

de onda calculadas (693, 572, 542 y 541 nm) se correspondieron de forma excelente con las bandas
anchas observadas mediante espectroscopia UV-vis centradas en 570 y 680 nm.

En conclusion, los calculos computacionales proporcionaron una asignacion confiable de los
datos obtenidos mediante FITR y UV-vis, apoyando la caracterizacion del complejo CuLami.
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Figura 1: a) claster de 5 lamivudinas, b) tabla de frecuencias FTIR experimentales y calculadas por DFT, c)
Orbitales naturales de transicion calculados para el complejo CuLami.
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