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Introducao

Fenilbutazona (FBZ) é um ligante conhecido de
albumina de soro humano (HSA). Especificamente,
FBZ liga-se ao sitio | de HSA e a constante de
ligacdo foi estimada em 4.3x10° M[1]. Outra
propriedade do FBZ € sua suscetibilidade de
adquirir quiralidade quando complexada com
HSA[2]. Este fendmeno esta relacionado com a
fixacho de um composto aquiral em um
microambiente quiral, que é o caso de os locais de
ligacdo de proteinas. Os espectros de dicroismo
circular de HSA na presenca e auséncia do FBZ
apresentam-se tipicamente na regido do UV-CD
proximo, o qual é caracterizado por banda negativa
abaixo de 300 nm[3]. FBZ sozinho ndo apresenta
qualquer sinal de CD, mas quando complexado com
HSA m mostra uma banda positiva com maximo
em 288 nm.

Resultados e Discussao

Neste trabalho estudamos o espectro eletrénico de
dicroismo circular (EDC) da estrutura complexada
da FBZ, importante sistema que ao complexar-se
com HSA apresenta sinal de DC. O estudo foi feito
através de calculo tedrico TD-DFT no nivel CAM-
B3LYP/6-311++G(d,p) com efeito de solvente
usando o modelo PCM. Foram considerados os 15
primeiros estados eletrbnicos. FBZ encontra-se em
equilibrio  ceto-endlico e a pH fisiologico
(aproximadamente 7,2) a forma enolata predomina
(Fig. 1). Na Fig. 2 estdo os espectros eletrbnicos de
dicroismo circular das formas ceto-enol e do
enolato. Todos os célculos foram feitos com o

programa Gaussian09.

Figura 1. Enolato da FBZ
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Figura 2. Espectros de DC para as formas ceto,
enol e enolata da FBZ.

Conclusoes

Observa-se que os calculos obtidos no nivel de
teoria  TD-DFT/CAM-B3LYP/6-311++G(d,p), com
PCM, demonstram o aparecimento de sinal de EDC
preferencialmente para a forma enolato do ligante
FBZ. A planaridade obtida pelo anel de 5 membros
permite uma melhor delocalizagdo eletrdnica com
0s oxigénios (contendo a densidade de carga
negativa), estabilizando mais esta forma. O sinal
positivo da banda assemelha-se aproximadamente
com aquele observado da FBZ@HSA, refor¢cando a
caracterizagdo desta forma. Estudos do espectro
eletrénico de DC considerando docking entre a FBZ
e HSA estdo em andamento.
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