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El desarrollo de nuevos materiales  basados en clúster inorgánicos ha tenido un gran 
avance en los últimos años , debido a que muchos presentan atractivas propiedades 
moleculares , como son la luminiscencia y sus propiedades redox , entre otras; dentro 
de estos materiales se encuentran los cluster moleculares hexanucleares del tipo 
M6X8L6 donde  M= Re, Mo, y W ; X= Cl, Br, I, S, Se, Te ; L= F, Cl Br, I, CN, NCS, OH, 
H2O dendrones , piridinas , entre otros.1 
Los clúster basados en Renio del tipo [Re6S8(OH)6]4-,       [Re6Se8(OH)6]4- , 
[Re6S8(OH)5X]4- X= OOC–LeuPheGlyLeuPheGly–NH–OCCH2(CH2CH2O)12OCH3 

presentan un buena actividad antiproliferativa frente a líneas celulares de cáncer 
cervical. 2 
La mayoría de las drogas basadas en metales pesados, utilizan como blanco celular 
para ejercer su acción al acido desoxirribonucleico ADN, ya que interacciones con esta 
biomolecula alteran el metabolismo de las células tumorales y las conduce a una 
muerte celular.3  
Los clúster hidroxilados podrían presentar una interacción covalente con las bases 
nitrogenadas del ADN , particularmente con el nitrógeno 7 de la guanina y adenina; es 
por eso que en este proyecto se proponen estudiar estas estructuras y su interacción 
con el ADN mediante la teoría funcional de la densidad. 
Para estudiar la interacción de los clúster con el ADN  se propone realizar cálculos de 
energía de interacción ∆E , donde :  ∆E= Ecluster-base nitrogenada – Ecluser – Ebase nitrogenada  
Además de una caracterización energética de los complejos a través del análisis de 
Morokuma , análisis de orbitales moleculares y de cargas. En todos los cálculos DFT 
se incluirá el efecto solvente y los efectos relativistas escalares y de espín orbita. Los 
cálculos se realizaran con el código ADF. 4,5 
Se espera en este trabajo establecer si existe interacción covalente entre los clúster 
hidroxilados del tipo [Re6S8(OH)n(H2O)6-n]n-4 con n= 2,3,4 ; [Re6Se8(OH)n(H2O)6-n]n-4 con 
n= 2,3,4 ; [Re6S8(OH)n(H2O)5-nX]n-4- con n= 2,3,4 y X= OOC–LeuPheGlyLeuPheGly–
NH–OCCH2(CH2CH2O)12OCH3 con el ADN y relacionar estos resultados con la 
actividad biológica. 
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