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El complejo cristalino Zn(D,L-histidina)2 (Zn(C6H8N30 2)2) tiene un cambio de fase estructural 
a 267 K. Estudiamos una de las cuatro moléculas que tiene por celda unidad mediante cálculos 
ab-initio y evaluamos la densidad de carga y las poblaciones de Mulliken para conocer la 
naturaleza de las ligaduras. Se calcularon el momento dipolar, y los gradientes de campo eléctrico 
sobre los núcleos. Se estudiaron las energías totales de configuraciones geométrica alternativas. 

We study the electronic structure of the low symetry Zn(C6H8N3Ü3)2) molccule using MO 
method and an ab-initio Hamiltonian solved in Hartree-Fock aproximation. Report the charge 
densiiy and the Mulliken population. The obtaincd information will be useful for studies of 
electronic states of the zinc binding sitcs in metalo proteins, most of which have distorted 
coordination structurcs. 

Introducción 
El aminoácido Histidina (his) es el ligando 
biológico más importante de los iones 
metálicos y sus derivados metálicos han sido 
estudiados por diferentes técnicas 
espectroscópicas. El conocimiento de la 
estructura electrónica del complejo di(L-his)Zn 
puede aportar un mayor entendimiento sobre la 
naturaleza de los enlaces de este aminoácido 
con metales de transición así como sobre la 
química de coordinación de los mismos. 

cuatro nitrógeno como primeros ligandos. Hay 
un eje de simetría c2 que pasa a través del ion 
metálico dando una coordinación tipo-cis 
alrededor del zinc. Las dos moléculas de his 
tienen diferente quiralidad (D y L). También 
hay dos átomos de oxigeno uno de cada his a 
2, 91 A del Zn, de los cuales la cristalografia 
sugiere una débil asociación. El cristal contiene 
moléculas de di(D-his)Zn y de di(L-his)Zn 
relacionadas entre ellas por un centro de 
simetría. 

El complejo metal-aminoácido Zn(D,L-hish 
'tiene cuatro moléculas por celda unidad (Z=4), 
y es monoclínico C2/c. Mediciones de 
calorimetría diferencial y de RPE del complejo 
dopado con iones Cu(II) indican un cambio de 
fase estructural. La transición de fase se 
manifiesta como una discontinuidad en el calor 
específico y un cambio brusco con temperatura 
de los factores g y del acoplamiento hiperfino, 
derivados de los espectros de RPE [2]. 
El 1on zinc en esta metalo-proteina se 
encuentra en sitios con baja simetría [3, 4], 
(figura 1 ). La coordinación primaria alrededor 
del zinc es un tetraedro distorsionado, con 
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Figura 2: Proyección del eje e de la molécula de di(l
his)Zn. Esta proyección es perpendicular al eje binario 
C 2 a través del Zn. 

'. 1 
VILLA GIARDINO (Cba.) - 1 

• 






