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Introducéao

Com a evolucéo das pesquisas ao longo dos anos, a
presenca dos centros assimétricos, outrora
associados a atividade inseticida (Al) em piretroides
sintéticos e naturais, passou a ser uma caracteristica
secundéria, haja vista que hoje muitos piretréides
sintéticos sem centros assimétricos possuem notavel
Al'. Bull et al. relataram a sintese e avaliagdo da Al
de novos piretroides ndo ésteres 1 e 2, que possuem
como principal fungdo um éter de oxima (Figura 1)°.
Embora ndo se conheca o exato local da agcdo dos
piretréides, eles estdo intimamente ligados a um
receptor quiral ou a uma conformagao definida, o que
nos levou a avaliar com um modelo tedrico o perfil
conformacional de novos analogos ciclicos dos
piretrdides descritos por Bull, sintetizados por nosso
grupo de pesquisa (3-8, Figura 1), para que se possa
avaliar o potencial destes analogos como compostos
com acdo inseticida.
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Figura 1. Piretréides do tipo éteres de oxima®.

Resultados e Discussao

Dos piretroides sintetizados por Bull et al. escolheu-
se as estruturas 1 e 2, com alta Al que
apresentaram atividade somente para  0S
diastereoisémeros E.?> Os angulos diedros T1 e T2
foram escolhidos em funcdo da menor restricdo
conformacional observada para estas ligacdes. O
programa utilizado para a construcdo das estruturas
foi o PC Spartan-Plus (Wavefunction, Inc.) e as
otimizagcbes estruturais, utilizando o método PM3,
foram feitas com o programa MOPAC2002 (Fujitsu
Limited). Todos os dados foram interpretados em
gréficos de superficie, representado o DH; em funcéo
dos angulos Tl e T2, como exemplificado nos
gréficos das estruturas 1 e 4, representados na
Figura 3.
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Figura 3. Superficie de energia potencial: estruturas 1

(A) e 4(B).

Os compostos 1, com alta Al, e 4, sintetizado por
nosso grupo, apresentam perfis conformacionais
semelhantes, inclusive nos valores relativos da
variagdo de DH; (em kcal/mol).

Conclusodes |

Os compostos sintetizados apresentam um perfil
conformacional proximo ao de estruturas com Al
comprovada. Embora outros fatores possam
influenciar a Al dos compostos, estes resultados
indicam que eles podem alcancar a mesma
conformacéo bioativa dos piretrdides ativos. Os novos
derivados obtidos encontram-se em fase de avaliacdo
sobre insetos de interesse veterinario e larvas de
Aedes egypti.
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