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Introducéao

A galactose oxidase (GOase) é uma enzima
extracelular secretada pelos fungos Dactyllium
dendroides, Polyporus  circinatus, Polyporus
dendroides.  Atua promovendo a  oxidagdo
estereoespecifica de um grande nimero de &alcoois
primarios transformando-os em seus correspondentes
aldeidos com a redugcdo acoplada do oxigénio
molecular a peréxido de hidrogénio.

Recentemente, Ito et ali.** determinaram a
estrutura da GOase (figura 1) via difratometria de
raios-X com uma resolu¢éo de 1,7. O ion de cobre (ll)
estd coordenado a quatro residuos de aminoéacidos
da cadeia protéica e a um &nion acetato em pH 4,5
ou de uma molécula de dgua em pH 7,0. A geometria
ao redor do centro monomeérico de cobre (Il) pode ser
descrita como piramidal quadrada.

Figura 1. Desenho esquematico
do

O estudo de diversos ligantes (figura 2) com
diferentes grupos substituintes (retiradores ou
doadores de elétrons), pertencentes a uma mesma
série, parece ser um pré-requisito essencial para
entender as propriedades redox dos correspondentes
complexos de cobre.
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Figura 2. Ligantes estudados

Com o objetivo de obter modelos sintéticos que
mimetizam o sitio bioativo da GOase, um estudo dos
fatores eletronicos e estruturais presentes nestes
complexos, através da modelagem molecular foi
realizado. Para tal, utilizou-se a Teoria do Funcional
de Densidade (DFT), com método hibrido B3LYP e
base Los Alamos, existente no software TITAN®
(Wavefunction Inc. & Schrddinger Inc.).

Resultados e Discussao

Foram propostas vérias correlagdes lineares entre
propriedades tedricas e experimentais: comprimento
de onda (grafico 1), energia e gap (HOMO / LUMO)
(gréfico 2), potencial eletroquimico (gréfico 3).
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Conclusoes

As correlacbes de energia e as modelagens
obtidas mostram a potencialidade do método em
prever propriedades e comportamento quimico dos
ligantes. O uso de métodos computacionais €
importante ferramenta na previsdo de parametros
estruturais e, conseqiientemente, da reatividade de
compostos de coordenacéo.
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