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Introdução 

Miotoxinas pertencem a um pequeno grupo de 
toxinas presentes em peçonhas de serpentes do 
gênero Crotalus. Esses polipeptídeos apresentam 
sequência primária entre 38 a 43 resíduos de 
aminoácidos e, apesar de apresentarem entre si um 
alinhamento superior a 70% de homologia estrutural, 
podem apresentar diferentes atividades biológicas. 
Como características em comum, essas miotoxinas 
induzem efeitos mionecróticos. A miotoxina A e seus 
fragmentos contendo os resíduos 1-16, 7-22 e 25-42 
induzem necrose no músculo esquelético de 
camundongos. No caso das miotoxinas I e II, 
isoladas de C. v. concolor, induzem lesões 
musculares na dose de 15 µg/g de peso animal. Essa 
indução a lesões musculares tem sido atribuída a 
ação despolarizante das miotoxinas sobre estruturas 
do canal de Na+, interferindo na permeabilidade 
celular das membranas. A crotamina leu(19) de C. d. 
terrificus é uma toxina fortemente básica (pI 9,51-
9,73), onde efeitos tempo e dose-dependentes 
sugerem um mecanismo de atividade analgésica 
semelhante ao verificado para opióides, sendo 500 
vezes mais potente, sobre base molecular, do que a 
morfina. As miotoxinas crotamina leu(19), crotamina 
ile(19), miotoxina, miotoxina a, chain a, miotoxina 4, 
miotoxina ii, miotoxina a5, peptídeo c, miotoxina 3, 
cam toxina, miotoxina i, miotoxina 2, miotoxina a1 
apresentam diferentes atividades biológicas. No 
entanto, essas miotoxinas podem apresentar a 
seqüência KICLPP, VICLPP e KICTPP para o 
fragmento contendo os resíduos 16 a 21.  

A fim de investigar efeitos estruturais que possam 
ser relacionados a diferenças de atividades dessas 
miotoxinas, neste trabalho foram realizadas 
otimizações de geometria e cálculos de propriedades 
químicas dos fragmentos 16-21. Esses cálculos 
foram realizados em nível HF/32-1G* com efeito do 
solvente (água) pelo método SCRF empregando o 
programa GassianW03® e alinhamento desses 
fragmentos pelo bando de dados ClustalW®. 

Resultados e Discussão 

A análise dos orbitais moleculares dos três 
fragmentos mostra uma similaridade entre si quando 
são comparados os valores tanto de população orbital 

quanto de energia de seus orbitais HOMO. No 
entanto, os valores de população orbital e de energia 
do orbital LUMO desses fragmentos apresentam 
variações significativas.  

O mapa de superfície do orbital HOMO desses 
fragmentos (Figura 1) mostra uma similaridade entre 
os três fragmentos, com contribuição significativa do 
enxofre da cisteína 18. Nessa figura, as geometrias 
otimizadas desses fragmentos mostram-se como 
conformações diferentes, proporcionando 
especificidades em suas interações intramoleculares 
e intermoleculares. 
 
 
 
 
 
 
 
 

(a) (b) (c) 
Figura 1. Mapa de superfície dos fragmentos (a) 
KICLPP, (b) VICLPP e (c) KICTPP, por cálculos 
HF/3-21G*// HF/3-21G* onde foi considerado o efeito 
da água como solvente por SCRF. 

Conclusões 

Pelos resultados teóricos obtidos, os três 
fragmentos apresentam propriedades eletrônicas 
diferentes somente no orbital LUMO, sugerindo que 
suas diferentes atividades biológicas podem ser 
relacionadas com suas propriedades eletrofílicas. 
Além disso, as geometrias otimizadas desses 
fragmentos são diferentes, não apresentando as 
mesmas especificidades em suas interações intra e 
intermoleculares que possam ser relacionadas com 
suas atividades bioloógicas.  
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