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ABSTRAK

KARAKTERISTIK SENYAWA TEKNISIUM NITRIDO MAG3s DAN BEBERAPA
TURUNA.NNYA BERDASARKAN PERHITUNGAN MEKANIKA MOLEKUL. Prakiraan
karakteristik 2komplel.u teknisium(V) nitrido merkapto asetil glisil glisil glisil
[TCN(MAG3H))"dan beberapa turunannya yang diturunkan dari isomer asam merkapto
asetil glisil glisil aminobensoid telah dilakukan. Isomer disintesis dari asam orto, meta dan
para aminobensoid dan dibedakan pada posisi grup karboksil terminalnya. Kompleks-
kompleks ini mempunyai bentuk geometri koordinasi limas bujursangkar (square piramidal)
dengan atom donor nitrogen dan sulfur yang membentuk dasar bujursangkar dan ligan
nitrido pada puncaknya (apex). Prakiraan kestabilan dilakukan dengan perhitungan meka-
nika molekul 5MM). Perhitungan MM menghasilkan energi sterik 2,11 kkal/mol untuk
[TeN(MAG3H)]™ dan untuk turunannya dengan grup karboksil pada posisi orto, meta dan
para masing-masing adalah 22,61; 19,14 dan 19,08 kkal/mol. Hasil perhitungan metode

tersebut mengindikasikan bahwa kompleks [TeN(MAG3H)]* dan beberapa turunannya dapat
disintesis,

ABSTRACT

CHARACTERISTIC OF TECHNETIUM (V) NITRIDO MAG3 AND ITS DERIVATIVES
BASED ON MOLECULAR MECHANICAL CALCULATION. An estimation of the charac-
teristics of technetium(V) nitrido mereapto acetyl glyeyl glyeyl glycyl [TeN(MAG3H)* complex
and its derivatives derived [rom mercapto acetyl glycyl glycyl aminobenzoic acid has been
performed. The isomer is synthesized from ortho, meta and para aminobenzoic acid and its
classification is based on the position of the terminal carboxyl group . The complexes have a
geometrical shape of coordinated square pyramidal with nitrogen and sulphur atoms as donors
forming basic square and nitrido ligand on the apexes. The stability estimation is calculated
by molecular mechanics (MM) methods. The steric energy of [TeN(MAGsH)I* complex based
on the MM calculation is 2.11 keal/mol. However, its derivatives with ortho, meta and para
carboxyl groups have the steric energy of 22.51, 19.14 and 19.08 kcal/mol, respectively. The
calculation result indicated that the [TeN(MAG3H))* complex and its derivatives can be
synthesized.

PENDAHULUAN

Teknisium merupakan suatu unsur yang isotop MmTe yang dikomplekskan dengan ber-
tidak terdapat di alam. Aspek kimia teknisium  bagai ligan [1-3). Akan tetapi sampai saat ini,
dapat dipelajari dengan menggunakan isotop aspek kimia teknisium masih jarang diketahui,
®Tc yang diperoleh dari limbah proses fisi ura-  sebab pada umumnya penelitian hanya mela-
nium, sebab isotop tersebut merupakan peman-  kukan sintesis senyawa kompleks 9™Te tanpa
car f dan mempunyai waktu paruh yang cukup  meninjau lebih jauh tentang aspek kimianya
panjang (2,1 x 10%th ). Salah satu isomer tekni-  dan sebagian besar penjelasan aspek kimianya
sium yang saat ini banyak digunokan dalam  dilakukan dengan dugaan (hipotesa). Tinggi-
bidang kedokteran nuklir adalah #™Tc. Sekitar  nya aktifitas *™T¢ (1Ci/1,91x10° gram) me-
90% pengobatan awal (diagnostik) kedokteran  nyebabkan tidak memungkinkan untuk mela-
nuklir di seluruh dunia memanfaatkan radio- ~ kukan analisis makro.
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Pada umumnya berbagai kompleks "™
yang telah disintesis mengandung teras tek-
nitium okso. Pada kompleks tersebut redukasi
perk'kn?lnl mo'i-\ meniadi tekmsium dengan tinghat
oksidasiyanglebih rendah umumnya dilakukan
dengan menggunakan SnCl,, karenn daya
reduksinya kuat, cepat dan efektif. Akan tetapi
Sn?* mudah teroksidasi oleh udara men- jadi
Sn** dan cepat terhidrolisis menjadi stanno
hidroksida. Kelemahan lain dari penggunaan
Sn?* adalah reduksi terjadi pada sunsana asam
dengan daerah pH yang sangat rendah, sehing-
ga Sn?* tidak dapat digunakansebagai reduktor
pada pH yang tinggi. Di samping itu kompleks
teknisium okso mudah terhidrolisis. Karena
berbagai masalah timbul dengan penggunaan
reduktor tersebut, maka beberapa tahun ter-
akhir ini telah dikembangkan preparasisediaan
radiofarmasi dengan menggunakan jalur tekni-
sium nitrido. Pada jalur ini tidak dialami masa-
lah-masalah reduktor seperti yang terjadi pada
Jalur teknisium okso. Disamping itu jalur tekni-
sum nitrido sangat stabil terhadap hidrolisis.

Pada penelitian ini akan dipelajari ke-
mungkinan sintesis teknisium nitrido MAG,
dan beberapa turunannya sebagai sediaan ra-
diofarmasi ginjal. Turunan berbagai kompleks
teknisium nitrido MAG , diperoleh dari turunan
isomer merkapto asetil glisil glisil asam amino-
bensoid. Isomer disintesis dari orto, meta dan
para asam aminobensoid dan dibedakan dalam

<isi grup karboksil terminalnya. Senyawa
kompleks tersebut sampai saat ini belum per-
nah disintesis. Karena rumitnya permasalahan
kimia teknisium, maka untuk menghindari
pemborosan waktu, tenaga dan biaya sebelum
kompleks tersebut disintesis dilakukan studi
pendahuluan apakah kompleks tersebut dapat
disintesis atau tidak.

Studi pendahuluan untuk menjajagi ke-
stabilan dan dapat disintesisnya kompleks ter-
sebut dilakukan dengan perhitungan mekanika
molekul ( MM ) (4,5). Pada perhitungan meka-
nika molekul berbagai parameter panjang ikat-
an yang dipakai diperoleh dari senyawa kom-
pleks yang identik yang telah disintesis, Dengan
perhitungan MM maka prakiraan karakteris-
tik kompleks teknisium nitrido tersebut dapat
dilakukan.

TEORI

Dasar -dasar Mekanika Molckul
Mekanika molekul (MM) muncul dayi ide
sederhana yang dicetuskan oleh Hudreus (1930)

) " A ndon I':n{r!l“”’?"'m' Melalni r‘lﬂ‘b.'n’i)n'h
Trma: Peing J'r:'ll"""""’"h Iptek Dalam Mengis PIP I

bahwn suatu molekul terbentuk dari ikatan.
ikatan antarn atom-atom dengan sudut dap
panjang tertentu aschinggn membentuk geo.
metri atereo struktur kimia yang menghasilkapn
energi sterik paling minimum (4).

Suntu molekul dalam pengertian MM dide.
finisikan sebagni himpunan atom-atom yang
ditata oleh suatu himpunan fungsi potensia]
mekanika klasik (4). Energi potensial tota] di.
bagi ke dalam beberapa bagian yang ditimbuyl.
kan scbagai energi ikatan ulur (stretching) (E'),
energi tekuk (bending) (E,), energi interaksi van
der Waals (E_4,), energi in_teraksi putar (torsi)
(E,,)) dan energi interaksi elekt'roat.atik €,
yang dapat dituliskan seperti persamaan
berikut:

Etot = Es + Eb + Evaw + Eter + Eo1 ... (1)

Untuk medan gaya yang lebih halus harus
diperhatikan juga interaksi lain yang terjadi
seperti ulur-tekuk, putar-ulur, dan lain-lain
Interaksi tersebut memberikan pengaruh yang
kecil sehingga pada pendekatan pertama da-
pat diabaikan. Tkatan ulur dan energi sudut
yang dilaporkan oleh Bawen dan Alinger sedi-
kit lebih rumit dibandingkan dengan pende-
katan harmonik. Penjabaran fungsi energinya
diberikan pada persamaan 2 dan 3.
E,=143,88k /2 (1-1)%[1-2,55(1- 1)+

(2) 2,85 (1-1)% 2

Eb = 0,043828 ky/2 (0 - 0,)% [1 - 0,014 (0 - 6,)
+ 5,.6(107°)(0- 002~ 7,0 (107 )(0- 093+
9,0(107'%) (0- 0y)*) 3)

k, adalah konstanta gaya; || panjang ikatan
(belum ada regangan); | panjang ikatan se-
sungguhnya; k, tetapan gaya deformasi sudut
spektroskopi; 0 sudut ikatan dalam keadaan
tidak mengalami regungan dan 0_ adalah su-
dut ikatan dalam keadaan yang ideal.
Persamaan energi torsi, energi van der
\\.fnnls dan energi elektrostastik masing-masing
diungkapkan dalam persamaan 4, 5 dan 6.

Etar=V1/2 (1+ Cos w)+ V3/2(1- Cos 2 w)+
Via/2(1 4+ Cos 3w) 4)

Vi Vo V

. 3 adalah penghalang energi (energi
barrier) te

thadap putaran ikatan dan o adalah
pergeseran sudut di hedral dari kea daan ideal.

Evaw= ¢ {- 2,26 (re/r)° + 2,9(10°) exp
=12 (r/rv ) ) (5)
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Parameter ¢ adalah merupanknan suantu parn-
meter untuk menentukan kedalnman sumur
po!ch!lﬂl; re adalah jumlnh jari jari vdw dari
alom-atom yang berinteraksi,

s qi Q5

Bel = dxtr ?)L?‘] ©)
q; q; ndalah muatan atom; D konstanta dielek-
trik efektif dari pelarut dan r adalah jarak
ikntan.

Perumusan persamaan silang yang meli-
batkan dua gerakan yang berbedn dalam waktu
yang bersamaan. Pada prinsipnya setiap gerak-
andalam molekul terkopel dengan setiap gerak-
an yang lainnya. Beberapa peneliti mengusul-
kan bentuk persamann silang ulur-ulur, tekuk-
tekuk, ulur-tekuk, putar-ulur, dan putar-tekuk
dengan persamaan berikut :

Eae=C. kas/2 [(1-1o) (I = 1)) %)

Exb= 5,02236 kat/2 [(1- o) + (1 = 15)] (0- 0,) (8)

Ets= 11,995 kts/2 [(1- Io) (1 + Cos 3 )] 9)

Ebb = — 0,043828 kib/2 [(0- 00) (0- 0,)] (10)

Ewb= kev/2 [(0- 0o) (1= Cos w)] (11)

C adalah konversi satuan; k_,=konstanta in-
teraksi ulur-ulur; k, =konstanta interaksi
ulur-tekuk; k= konstanta interaksi putar-
ulur; k;, =konstanta tekuk-tekuk dan k, =
konstanta putar-tekuk.

Kualitas suatu medan gaya mekanika mo-
lekul yaitu, ketelitian ramalan dan keandalan-
nya, secara kritis ditentukan oleh fungsi poten-
sial dan parameter yang digunakan. Untuk
mencapai energi minimum digunakan proses
iterasi dengan jumlah iterasi yang tergantung
‘sejauh mana koordinat awal menunjukkan geo-
metri yang diminimisasi dan sejauh mana pula
potensial cukup baik untuk didekati medan
gaya.

METODE PENELITIAN

~ Agar penelitian ini lebih sistimatik maka
penelitian dilakukan dalam beberapa tahap se-
bagai berikut :
Prakiraan Struktur Molekul [TeN(MAG3I)] > dan

Beberapa Turnnannya
Prakirann struktur molekul [TeN(MAG,

H)]¢" dan beberapa turunannya diperlukan da-
lam perhitungan mekanika molekul (MM). Tu-

Temtew Peningkatan Profesionnlisme Melalui
Pengembangan Iptek Dalam Mengisi I'JP-11

runan kompleks teknisium nitrido MAG, diper-
oleh dari turunan isomer asam merkapto asetil
glisil glisil aminobensoid (S-Bz-MAG,-ABAH).
Isomer disintesis dari asam orto, meta, dan para
aminobensoid dan dibedakan dalam posisi grup
knrbolksil terminalnya. Prakiraan struktur mo-
leku) tersehut dilakukan berdasarkan struktur
molekul kompleks renium(V) okso MAG, yang
telah dilakukan oleh Lary Hansen dkk. pada
tahun 1992. Pengacuan pada kompleks renium
terscbut dikarenakan kompleks-kompleks tek-
nisium dan renium dengan ligan-ligan yang
identik akan mempunyai parameter koordinasi
yang identik (1).

Perhitungan Mekanika Molekul
Untuk melakukan dugaan awal tentang
kestabilan kompleks [TcN(MAGsﬂ)]z'dan bebe-
rapa turunannya, maka perhitungan mekanika
molekul dilakukan pada target awal, ligan dan
produk. Perhitungan mekanika molekul dilaku-
kandengan menggunakan program PCMODEL
386 (6). Pada perhitungan kompleks [TeN (MA
G4H))* dan beberapa turunannya, parameter
panjang ikatan yang digunakan diambil dari
senyawa kompleks yang identik yang telah di-
sintesis, sebab diperkirakan kompleks-
kompleks yang identik akan mempunyai para-
meter-parameter yang identik. Parameter pan-
jangikatan Tes N, Te- N, Te- S yang digunakan
masing-masing sebesar 1,6457 A% 1,99 A° dan
2,401 A°. Sedangkan panjang ikatan yang lain
diambil dari parameter yang tersedia di dalam
program.
Perhitungan mekanika molekul dilakukan
pada senyawa berikut:
1. TeNClz2(PPh3)2 sebagai target awal
2. S-Bz-MAG3H sebagai ligan
3. S-Bz-MAG2 orto ABAH sebagai ligan
4. S-Bz-MAG2 meta ABAH sebagai ligan
5. S-Bz-MAG2 para ABAH sebagai ligan
6. [TeN (MAG3H))* sebagai produk
7. [TeN (MAG2 -0-ABAH)]* sebagai produk
8. [TeN (MAG:2 -m.ABAn)f' sebagai produk
9. [TeN (MAG2 -p-ABAH)]™ sebagai produk
Energi sterik hasil perhitungan MM diper-
lukan untuk memprediksi apakah sintesis da-
pat dilakukan. Agar sintesis dapat dilakukan
maka energi sterik produk harus lebih kecil
dibandingkan jumlah energi sterik target.
Struktur geometri yang memberikan ener-
gi sterik minimum dapat digunakan untuk
mengkarakteristik panjang ikatan, sudut dan
posisi atom-atom produk yang terbentuk.
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HASIL DAN PEMBANASAN

Prakiraan Struktur Kompleks [ TeN(MA (5_|H)Iz’ dun
Beberapa Turunannya

Prakiraan struktur molekul [TeN(MA
Gsll)l?‘ dilakukan berdasarkan struktur mole-
kul kompleks renium(V) okso MAG, yang telah
dilaporkan oleh Lary Hansen dkk pada perte-
ngahan tahun 1992 (1). Kompleks renium(V)
okso MAG4 mempunyai bentuk geometri koor-
dinasi limas bujursangkar (square pyramidal)
dengan atom donor nitrogen dan sulfur yang
membuat dasar bujursangkar, sedangkan ligan
okso terletak pada puncaknya. Tidak ada bukti
ikatan ke teras renium okso oleh grup karboksil
atau molekul air. Pada sistem periodik, renium
dan teknisium terletak pada satu golongan yang
sama, schingga kompleks-kompleks teknisium
dan renium dengan ligan-ligan yang identik
akan mempunyai parameter koordinasi' yang
identik (2).

Teknisium okso mempunyai sifat yang iso-
elektronik dengan teknisium nitrido, sehingga
struktur kompleks ["[‘cN(MAG3)12' dan turun-
annya dapat diperkirakan seperti pada Gambar
1 berikut ini.

0 0
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N
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COOH

[TeN(MAG 1))

Gambar 1. Prakiraan Struktur [%N(MAG1H)]2'

Dalam penelitian ini turunan [TeN(MG,
H))? didesain secara analogi dengan memvaria-
sikan posisi dari grup karboksil dan secara sj-
multan membatasi mobilitasnya dengan mema-
sukkan grup aromatik rigid diantara karboksil
dan atom koordinat permukaan. Dalam ana-
logi ini terminal glisil dari ligan merkapto asetil
tri glisil digantikan dengan asam orto, meta dan
para aminobensoid. Variasi posisi grup COOI|
pada turunan [TeN(MAGH))?* diharapkan da-
pat memberikan alternatif untuk mendapatkan
sediaan radiofarmasi yang baik. Ide tersebut
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didulung oleh faktn ekasperimen bahwa "dﬂnya
poaisi grup COOH :Inlnm‘ k’nmplokn ini adalap,
penting untuk clearena ginjnl yang efisian (1.
Oleh karena itu dengan membatasi mobilitas
grup karboksil diharapkan clearena ginjal Yang
lebih baik dapnt dicapai (1).

Perhitungan Mekanika Molekul
Dalam perhitungan mekanika moleky)
dilakukan optimasi energi potensial komplegs
teknisium nitrido berdasarkan persamaan v .
Ce+k(R-Re)? dengan memvariasikan Panjang
ikatan Tew N dan menggunakan nilai Re dap k
masing-masing adalah 1,6457 A°® dan 108
keal/A% Langkah berikutnya adalah menenty,.
kan struktur geometri optimal untuk mend,.
patkan energi sterik minimum dari masing.
masing senyawa.
Sistematika perhitungan MM dilakukan
pada beberapa tahap berikut:
1. TeNCl2(PPha)z + S-Bz-MAGaH ———
(Target awal) (ligan)
[TeN(MAG,H)?*  (produk)
2. TeNCILy(PPhy), + S-Bz-MAG,-0-ABAH —
(Target awal) (ligan)
[TeNMAG,-0-ABAH]?  (produk) o

r—~

/_(j ‘\th\m/ N
/Tc\ Jl

S N

0o
o
H

COOH olele]

[TeN (MAG, - p ABAI)

dan beberapa turunannya

3. TeNCIy(PPhy), + S-Bz-MAG,-m-ABAH —
(Target awal) (ligan)

[TeNMAG,-m-ABAH]?" (produk)

4. 'I‘l:I\I('J|2(PPh3)2 + S-Bz-MAGz-p-ABA" _—
(Target awal) (ligan)

[TeNMAG,-p-ABAH]?  (produk)

_ Hasil perhitungan MM dengan meminimi-
sasi energi dapat memberikan berbagai infor-
n_mefl yang dapat dimanfaatkan dalam karakte-
ristik suatu senyawa, Perhitungan sistematika
di atas akan dibahas sebagai berikut.
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Perhitungan MM Untuk Kompl )

: k plels TeNCl2
(PPha). Ligan S-Bz-MAG3H dan Kompleks
{TeN(MAG3H)]s.

_ '.Struktur geometri yang optimal dan ben-
tuk tiga dimensi dari kompleks TeNCl,(PPh,),,
ligan S-Bz-MAG,H dan kompleks [’I‘nch\l
(MAGSH)]Q‘ memberikan hasil panjang dan su.
dut ikatan yang tersusun dalam Tabel 1.

Tema: Peninghkatan Profesionalisme Melului
Pengembangan Iptek Dalum Mengisi PIP-IT

orto-ABAH]? memberikan panjang ikatan dan
sudut ikalan serta energi sterik minimum yang
dapat dilihnt pada Tabel 1 dan 2.

Hasil perhitungan MM di ntas menunjuk-
kan bahwa energi sterik kompleks [TeNMAG,,-
orto-ABAI? sebesar 22,49 kkal/mol lebih kecil
dibandingkan jumlah energi sterik ligan S-Bz-
MAG,-orto-ABAH (127,26 kkal/mol) dan energi

Tabel 1. Panjang dan Sudut lkatan

TKATAN ORTO META PARA MAG,
PANJANG (A9)

Tes N 1,642 1,643 1,643 1,642
Te- N 2,021 2,031 2,028 2,024
: 2,041 2,050 2,049 2,044
2,054 2,058 2,062 2,046

Te- S 2,416 2,422 2,423 2,411

SUDUT ()

Nu Tc- S 111,68 96,900 96,54 109,46
Na Te- N (1) 107,96 118,95 118,81 103,77
Na Tc- N (2) 110,77 97,730 97,55 106,16
N= Te -N (3) 107,58 103,64 103,65 108,88
S- Te- N(1) 80,40 79,71 79,69 80,88
N(@1)- Te- N (2 78,91 77,34 77,60 78,74
N (2)-Tc- N (3) 78,35 77,95 78,07 78,53
S-Te- N(@3) 96,670 115,95 115,94 101,20
S-Te- N@) 136,70 156,62 156,99 142,20
N@3)-Te-N() 142,71 133,69 133,33 144,23

Sedangkan hasil energi sterik dan berbagai rin-
. cian energinya untuk masing-masing senyawa
tersebut dapat dilihat pada Tabel 2.

‘ Dari perhitungan MM, besarnya energi
sterik minimum yang dihasilkan untuk kom-
pleks TeNCl,(PPhj,),, ligan S-Bz-MAG,H dan
kompleks [TeN(MAG ,H)]? masing-masing ada-
lah 86,37; 142,568 dan 2,11 kkal/mol. Berdasar-
kan energi sterik minimum yang diperoleh ter-
sebut, menunjukkan bahwa energi sterik [TeN
(MAG;,H)]""" Jebih kecil dibandingkan dengan
jumlah energi sterik TeNCl,(PPhy), dan energi
sterik ligan S-Bz-MAGH. Oleh karena itu sin-
tesis kompleks [TcN(MAGzl'l)]" diperkirakan
dapat dilakukan.

M Untuk Ligan S-Bz-MAGZ-

Perhitungan M.
orto-ABAH dan Komplehs [TeN(MAGz-orto-

- ABAH[”

Struktur geometrioptimum dari kompleks
TeNC1,(PPhy), sebagai target awal, ligan S-Bz-
MAG-orto-A BAH dan senyawa [TeNMAG,-

sterik TeNCL,(PPh,), (86,37 kkal/mol). Berda-
sarkan perhitungan tersebut, maka sintesis
kompleks [TcNMAGz-orto-ABAH]Q' diperkira-
kan dapat dilakukan.

Perhitungan MM Untuk Ligan S-Bz-MAG2-
meta-ABAH dan Kompleks [TeNMAG2-meta-
ABAH[*

Struktur geometri optimum dari ligan S-
Bz-MAG,-meta-ABAH dan kompleks [TeNMA
G,-meta-ABAH]* memberikan hasil panjang,
sudut ikatan dan energi sterik minimum
masing-masing diberikan pada Tabel 1 dan 2.

Energi sterik kompleks {TcNI\1AG2-mem-
ABAH)?, ligan S-Bz-MAG,-meta-ABAH dan
kompleks TeNCI,(PPhy), masing-masing scbe-
sar 19,13; 223,06 dan 86,37 kkal/mol. Dapat
dikatakan bahwa energi sterik kompleks pro-
duk lebih kecil dibandingkan dengan jumlah
energi sterik ligan dan target awal, sehingga
kompleks [TeNMAG,-meta-ABAHJ*" diperkira-

kan dapat disintesis.
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Tbel 2. Energlenergh Hanil Porhiftungnn Mhlw

BNEROL e

SENYAWA Sterik | Ul qm‘"k Ulllr Putar | vdw thl,qq dp
tebuk | e L TOM

'l\~\'(‘l.,<|‘|‘h 86,07 u o7 | onso| <170 | 80,00 lf'l,m 1?,24 0,60
8-B2-MAG u 140,68 1,48 | 168,60] 0,06 | 1,240 'h."ﬂ 20,711 8,84
.xm» MAG,0-ARAIL 1o7.00| 20 | 177,02] 2,00 [ 20,02) 2013 1 -AL,12) 6,23
SBe-MAGum-ABAN | 22900 8,34 | 214,01 0,00 | 10,015 2,11 -84.02) 7,74
S-Be. MA(‘.pAllAll aon08| 8.0 | 21006) 044 [ 11,00) 24,701 -30.77) 6,43
[TEN(MAG, )] ann| 480 | 277|018 [ -1,40) 1L30 ) -16.24] 467
[TN(MAG,-o-ABAID)® | 2240 498 | 841 012 | 14.97) 1074 1461 4,60
[TeN(MAG,m-ABAIDF | 10,13/ 6,11 8,98( 0,20 | 8,620) 16,41 | -13,10} 3,02
[TeN(MAG,p-ABAIDY | 19,08 6,00 | 8,63 017 [ 8,470) 1692 | -13.27) 3,19

Keterangan :
dd/qq = dipol-dipol/muntan-muntan
dp mom = momen dipol

Perhitungan MM Untuk Ligan S-Bz-MAGg -
para-ABAH dan Kompleks [TeNMAGy -para-
ABAHF

Struktur geometri optimum dari lignn S-
Bz-MAG,-para-ABAH dan kompleks [TeN
I\U\Ga-mm -AABAH]* memberikan hargn pan-
jang, sudut ikatan dan ene rggi sterik diberikan
pada Tube] 1 dan 2,

Dari Tabel 1 di atas menunjukkan banhwna
energi slerik komplr-kn [TeNMAG,-parn-
ABAH]? dan ¢-norgl sterik lignn S-Bz- MAG
para-ABAH masing-masing adalah 19,08 tlnn
221,98 kkal/mol. Sehingga kompleks [TeN
MAG-para-ABAH]*  diperkirakan dapat
disintesis,

Pembahasan Hasil Perhitungan MM

Dari hasil perhitungnn MM menunjukkan
bahwa kompleks [TeN(MAG | ) dan beborapa
turunannya dapat disintesis. Dari porhitungnn
MM, besar energi storik kompleks [TcN
(MAGH))* paling kecil dibandingkan dongnn
energi slerik kompleks-kompleks turunannyn,
Walaupun demikian studi turunnn komploks
tersebut tetap diporlukan untuk mencari nlter-
natif sediann radiofurmasi yang builk, Hal teyse-
but dilakukan karena beberapn penclitinn sebe.
lumnya menunjukan bahwa posisi dari grup
karboksil sangat mempengarubi ekskresi so-

diann [1]. Oleh karena itu secara khusus diper.

timbangkan bahwa kompleks [TeN(MAG 1D | Atom Vi Vo vy
knnfurmnamyn terlalu Nekaibel untuk mun.]uﬁ 1-2.9.4 - u‘b‘u” B B Kammar
nisikan posisi grup karboksil, sedangkan dari 2.9.5.0 "' 4,60 0-“‘3
turunan komploks tersebut lebib dimungkinkan 00 0,00 0,46

untulke monilai efek dari posisi knrbokail terha-
dap ekskresi sedinnn,

Porbodaan onergi storik kompleks [TeN
(MAG,ID]* yang Lllkll[l besnr jika dibanding.
kan dungun onorgi storik lunmnnnyn disebab.
knn knrenn sumbangan energi putar keduanya
berbedn, Parnmetor porputaran ikatan yang di-
libatkan dalam menghitung energi putar un-
tuk kompleks ['TeN(MAG,1D]* dignmbarkan pa-
dn Gambar 2 dan Thbel 3 borikut ini,

0
5 L3

N
\n
l‘
/ O

COON

Gambar 2. Porputaran ikatan komploka [TeN
(MAG AN

Tabiel 3. Parameoter porputaran ikatan komploks
(TEN(MAG 1))
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Sedangkan parnmeler yang digunakan untuk
kompleke-kompleks turunan ITCN(MML‘I[)]?'
digambnrkng pada Gambar 3 dan Thbel 4.

Gambar 3. Perputaran ikatan turynan kom-

pleks ['ﬁ:N(MAG:,H)]z
Tabel 4. Parameter perputaran ikatan turunan
kompleks [TeN(MAG,H)]*

Atom VI V2 V3
1-2-3-4 0,00 4,50 0,00
2-3-5-6 0,00 0,00 0,46
9.10-11-12 0,00 2,30 0,00

Pada turunan kompleks tersebut adanya grup
aromatik di antara grup karboksil dan atom
koordinat permukaan memberikan sumbang-
an energi putar, sehingga energi sterik kom-
pleks-kompleks turunan lebih besar diban-
dingkan dengan energi sterik kompleks TeN
(MAG,H)J.

Energi sterik kompleks [TeNMAG,-orto-
ABAHJZ [TC(NMAG, -meta-ABAH]?* dan [TeN
MAG,-para-ABAH]* masing-masing adalah 22,
51;19,14 dan 19,08 kkal/mol. Ditinjau dari sum-
bangan energi sterik (lihat Tabel 1) kompleks
['I‘cNMAGz-meta-ABAH]z' dan [TcNMAG,-
para-ABAH]? mempunyai rincian energi yang
hampir sama, sedangkan kompleks [TcN MAG,,-
orto-ABAH]? agak berbeda. Kompleks [TeN MA
Gz-orto-ABAH]?" didestabilisasi kira-kira 3,42
kkal/mol terhadap kompleks [TeNMAG,-para-
ABAH]?, Hal tersebut dikarenakan pada kom-
pleks ITcNM.AGz-orLo-ABAH]z'dapnt terjadi pe-
nolakan antara grup COOH dengan atom-atom
bidang koordinasi. Sedangkan kompleks [TeN
MAG.‘,»metn-ABAll]""_ dan [TeNMAG,- para-
ABAH]? efek penolakan tersebut tidak terlalu
nyata, karena jarak grup COOII relatif jauh

Trra Peranghatarn [ ofesicnalisms Melalii
Pengembangan Iptek Dolem Mengisd rar-l

terhadap bidang koordinasi. Ditinjau dari ener-
gi sterik tersebut, maka grup COOH pada posisi
parn memberikan kestabilan yang paling baik.

Struktur geometri molekul optimum dari
kompleks TcN(MAG_.‘H)l"' dan beberapa turun-
annya menunjukkan panjangikatan Tew Nyang
hampir sama dengan panjang ikatan yang di-
peroloh secara empiris (1,6467 A®). Sedangkan
panjang ikatan Te-N, Tc.S dan beberapa ikatan
lninnya mempunyai harga yang hampir sama
dengan hasil kompleks-kompleks Te lain yang
sejenis yang telah disintesis,

Lebih jauh lagi perhitungan MM dapat di-
gunakan untuk menurunkan struktur-struktur
kompleks dengan grup karboksil yang terioni-
sasi, karena spesies deprotonasi lebih mende-
kati perkiraan struktur dari berbagai kompleks
yang ada dalam tubuh. Disamping itu perhi-
tungan MM juga dapat digunakan untuk me-
nentukan apakah jarak antara ligan nitrido dan
grup karboksil di dalam spesies deprotonasi
mem punyai korelasi dengan clearance radiofar-
masl.

KESIMPULAN

Karakteristik dari kompleks teknisium(V)
nitrido merkapto asetil glisil glisil glisil [TeN
(MAGalI)]z' dan beberapa turunannya telah di-
la kukan untuk melengkapi informasi mengenai
sistim Te-N,S. Turunan tersebut diturunkan da-
ri isomer asam merkapto asetil glisil glisil ami-
nobensoid yang disintesis dari asam orto, meta
dan para aminobensoid dan dibedakan pada po-
sisi grup karboksil terminalnya. Dari turunan
kompleks tersebut dimungkinkan untuk meni-
lai efek dari posisi karboksilat pada kestabilan
kompleks teknisium nitrido dengan mengguna-
kan perhitungan mekanika molekul.

Hasil perhitungan mekanika molekul me-
nunjukkan energi sterik produk lebih kecil di-
bandingkan jumlah energi sterik target. Hal
tersebul mengindikasikan bahwa kompleks tek-
nisium nitrido dan beberapa turunannya terse-
but dapat disintesis.

Energi sterik untuk [TeN(MAG,H))* ada-
lah 2,11 kkal/mol, dan untuk turunan [TeN
(MAG,4ID)* dengan grup karboksil pada posisi
orto, meta dan para adalah masing-masing
22,61; 19,14 dan 19,08 kkal/mol. Dari hasil ter-
sebut, disimpulkan bahwa grup karboksil pada
turunan kompleks [TeN(MAG,H))* dengan po-
sisi para memberikan hasil yang paling stabil
dibandingkan dengan posisi orto dan meta,
Dengan perhitungan MM geometri dari
struktur kompleks-kompleks tersebut dapat
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diperoleh. Meskipun demikian MM lidnlf akan
mengambil alih peranan spektroskopi difraksi
sinar-x yang telah baku dalam penentuan geo-
metri struktur molekul, tetapi MM bfrfung:u
sebagni pelengkap spektroskopi difraksi sinar-x

ingkntan Profesionalisme Melalui Pengem,

Tma Pen Pengembangan Ipteh Dalam Mengiai p.”,:"

kriatal tunggal aulit didapatkan, Prnkirnanm
metri struktur dengan MM sangnt berparan yp,
tuk desain lignn senyawa-senyawa kompla,
atau dalam mommnlka‘n'npa.kah senyaws.
senyawn tersebut dapat disintesis.

dalam menduga geometri struktur apabila
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DISKUSI :

Aang Hanafiah:

Penelitian yang cukup baik, namun apakah tidak lebih baik lagi jika kestabilan kimiawi senyawa
MAG3 ini diikuti dengan uji biologi mengingat masih banyak banyak faktor farmakologis yang
mempengaruhi stabilitas kimiawi di dalam tubuh sehingga Te-MAG3 ini dapat dimanfaatkan
sesuai dengan tujuan. Begitu pula formulasi sediaan yang dibuat.

Muhayatun:

Penelitian ini lebih dititikberatkan pada analisa makro untuk studi aspek kimia teknisium. Agar

tujuan penelitian bisa lebih bermanfaat maka kerja sama dengan ahli-ahli farmakologi sangat
diperlukan.

Ign. Djoko Sardjono:

Apakah praduga struktur molekul Te yang Saudara tayangkan sudah juga diperkirakan kons-

tanta-konstanta dengan harga-harga tertentu, yang nantinya dikonfirmasi secara
eksperimental.

Muhayatun:
Prakiraan konstanta-konstanta didekati da ri

konstanta-konstanta strukt , P
yang telah disintesis. ur molekul yang mirip
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