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INTRODUCCION

La| Rimantadina (a-metfil-1-adamantanometilaomina) (Fig.1) es un agente anfiviral que ha sido

considerado como el farmaco de eleccion para el fratamiento de la influenza A [1,2,3].

MATERIALES Y METODOS

se evaluaron las propiedades estructurales electronicas y topoldogicas de base libre, cation y
clorhidrato (Fig.2), en fase gas y en solucion acuosa. Se realizaron cdlculos de Orbitales Naturales de
Fnlace (NBO) y Atomos en Moléculas (AIM) aplicando métodos de la Teoria de los Funcionales de lo
Densidad (DFT) a nivel B3LYP/6-31G*. También se predijeron sus reactividades y comportamientos en
fase gas mediante los calculos de los orbitales moleculares de fronteras al mismo nivel de teoria.
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Figura 1: Estructura quimica de Rimantadina Figura 2: Estructuras moleculares base libre, cation y clorhidrato

RESULTADOS

La Rimantadina presenta momento dipolar de 1,07 D y volumen en fase gas de 215.0 A3, Los valores
de losimomentos dipolares resultaron mayores para la forma cationica. Las contribuciones en las
energlas de deslocalizacion son mayores para la especie clorhidrato que para su base libre mientras
® on el andlisis de AIM se determinaron las posibles interacciones inframoleculares presentes,
justficando de esta forma la mayor estabilidad del clorhidrato.
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