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Este trabajo tiene como objetivo el estudio de las caracteristicas topoldgicas del
potencial electrostatico molecular (MEP) de un conjunto de Casiopeinas®' como
posible base de un criterio de seleccion de candidatos para interacciones de
apilamiento con bases de los acidos nucleicos. En este trabajo se analiza
especificamente el apilamiento con la adenina.

La cantidad, distribucidén espacial y tipos de puntos criticos presentes en el MEP
revela diferencias importantes en moléculas que por su estructura podrian
considerarse analogas entre si pero que no lo son, al menos, electrostaticamente
hablando.? Los valores del MEP en algunos puntos criticos revelan también
diferencias notables. El estudio se realizd por medio de calculos DFT usando el
programa deMon2k.® Se calcularon complejos mixtos de cobre del tipo: [Cu(N-
N)(O-0)]*, [Cu(N-N)(N-O)]". Los ligantes tipo (N-N) fueron fenantrolinas y
bipiridinas sustituidas. Los de tipo (O-O) fueron acetilacetonato y salicilaldehidato.
El ligante tipo (N-O) fue el ion glicinato. Se calculé también otro intercalador: el
bromuro de etidio como referente.

El estudio reveld con claridad algunas diferencias importantes entre las familias de
complejos estudiados. Por ejemplo: la ausencia de puntos criticos fuera del plano
molecular en los complejos con glicinato va asociada con superficies lisas en el
MEP lo que significa pocas variaciones topologicas de este campo en estos
compuestos y bajos valores de éste. Por el contrario, los complejos con
acetilacetonato producen superficies con valores mayores del MEP en regiones en
donde hay evidencia de apilamiento con adenina. Estas regiones, a diferencia de
los complejos con glicinato, contienen puntos criticos fuera del plano molecular.
Los complejos con salicilaldehidato presentan caracteristicas topoldgicas
intermedias. A la fecha, no se dispone aun de estudios experimentales de
estructuras Casiopeinas-DNA que permitan contrastar nuestros resultados.
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