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• La lamivudina (Fig. 1) 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 biológico, se ha sintetizado y estudiado previamente un

complejo cristalino con cobre(II), CuLami[1,2].

• En este trabajo, se realizaron cálculos computacionales para respaldar y proponer nuevas

asignaciones a los datos experimentales obtenidos mediante espectroscopías UV-vis y FTIR.

La lamivudina en estado

sólido forma una red de

puentes de hidrógeno

intermoleculares a través de

sus grupos –OH o –NH2.

Para tenerlos en cuenta, se

realizaron los cálculos para

una lamivudina central,

rodeada de otras cuatro,

formando un clúster de 5

moléculas. (Fig. 2).
El análisis de orbitales naturales de transición (NTOs, Fig. 3) indicó un

estado fundamental 𝑑𝑥2−𝑦2 para el complejo. Las longitudes de onda

calculadas (Tabla 2) se correspondieron de forma excelente con las

bandas anchas observadas mediante espectroscopía UV-vis centradas

en 570 y 680 nm (Fig. 4).

Los cálculos computacionales proporcionaron una asignación confiable

con buena correlación con los datos experimentales obtenidos para:

• Las frecuencias FTIR para la lamivudina utilizando un clúster de 5

moléculas

• Las frecuencias FTIR para el complejo a partir de los datos de la

estructura cristalina

• Las transiciones UV-vis para el complejo en solución de acetonitrilo

Estos resultados sirven como complemento y permiten enriquecer el

trabajo experimental
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Las frecuencias vibracionales se calcularon usando la Teoría del Funcional de la Densidad (DFT) al nivel ωB97X-D4/def2-TZVP. Para el complejo

CuLami, se partió de la estructura cristalina obtenida por difracción de rayos X [2]. Las energías de las primeras transiciones electrónicas se calcularon

mediante DFT dependiente del tiempo (TDDFT), con acetonitrilo (ACN) como solvente implícito.

Las frecuencias obtenidas para Lami, junto con los cálculos obtenidos

para el complejo CuLami, mostraron buena concordancia con las

observadas mediante FTIR (Tabla 1).

Para el C=O, (Lami) contrario a lo esperado, se observa un corrimiento

hipsocrómico por complejación. Esto se pudo asignar a la participación

de este enlace en puentes de hidrógeno en el ligando libre, que luego se

pierden cuando se forma el complejo.

Fig. 3: Principales

orbitales naturales

involucrados en

las transiciones

UV-vis. a) 𝑑𝑥2−𝑦2 ,

b) 𝑑𝑧2 , c) 𝑑𝑥𝑦 , d)

𝑑𝑥𝑧 , e) 𝑑𝑦𝑧

Fig. 2: Clúster de 5 lamivudinas utilizado para el cálculo

Tabla 1: Asignaciones y

frecuencias experimentales (FTIR)

y calculadas (DFT) en cm-1 para la

lamivudina y el complejo CuLami

Fig. 4: Bandas UV-vis experimentales en

sólido y en solución.

Tabla 2: Asignación de las transiciones

electrónicas calculadas para cada longitud

de onda (nm).

Asignación  calc. (nm)
𝑑𝑥2−𝑦2 → 𝑑𝑧2 693

𝑑𝑥2−𝑦2 → 𝑑𝑥𝑦 572

𝑑𝑥2−𝑦2 → 𝑑𝑥𝑧 542

𝑑𝑥2−𝑦2 → 𝑑𝑦𝑧 541

Fig. 1: 

Molécula de 

lamivudina, se 

marcan los 

átomos de N y 

O involucrados 

en la 

complejación

con Cu(II)
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Asignaciones 
tentativas

Lami CuLami
FTIR DFT FTIR DFT

ν(C=O) 1653 1660 1660 1671
ν(C=N) + ν(C=C) + δ(-

NH2)
1636 
1613

1642
1628

1621
1612 

1635 
1614 

δ(-NH2) + ν(C=N) + 
ν(C6-N)

1526 1522 1533 1524 
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