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Introducéao

Porfirinas e outros tetrapirréis relacionados ocorrem
amplamente na natureza e tém importancia
fundamental em varios processos bioldgicos. Por
possuirem um sistema pi conjugado, as porfirinas
apresentam intensa absor¢do na regido do UV-
Visivel, UV-Vis. Recentemente as porfirinas
comecaram a chamar a atenc@o por apresentarem
potencial aplicacdo no diagnéstico e tratamento de
cancer’.  Estudos® buscaram identificar o
comportamento de algumas porfirinas em meio
aguoso com variacdo de pH, simulando assim as
condicdes limites e prevendo a injecdo em corrente
sanguinea. O que foi percebido € que o pH altera as
propriedades eletrbnicas observadas através de
espectroscopia como a UV-Vis.

A fim de justificar os resultados obtidos
experimentais para espectros UV-Vis, decidiu-se
conduzir um estudo tedrico computacional para
simulagdo desses mesmos espectros. Na primeira
etapa do trabalho efetuou-se a simula¢do da molécula
meso-tetrakis(p-sulfonatofenil)-porfirina  base livre,
TPPS4, em sua forma protonada, simulando meio
acido.

Resultados e Discussao

Foram geradas varias conformacbes para a
molécula TPPS4. Cada uma das conformacdes foi
levada a célculo INDO/S no programa ArgusLab® para
determinacdo dos comprimentos de onda e
respectivas forcas de oscilador na regido UV-Vis.
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Figura 1. Espectro de absorgéo experimental.
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A Figura 1 apresenta o espectro de absorcao obtido
experimentalmente para a molécula TPPS4 em agua.
A Figura 2 apresenta o espectro de absor¢édo obtido
dos calculos INDO/S.
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Figura 2. Espectro de absorcao tedrico.

Na Figura 2 foi ajustada uma curva sobre os
pontos. A curva permitiu identificar o pico de
absorcdo principal e compara-lo ao resultado
experimental (Figura 1). Percebe-se uma excelente
correlagdo, posicdo e intensidade, entre o pico
tedrico e o experimental.

Conclusdes

Os resultados preliminares indicam que o estudo
tedrico-computacional podera descrever o efeito do
pH sobre as porfirinas de interesse farmacolégico.
Desse modo o estudo auxiliard na determinacdo das
melhores condi¢Bes de injecdo dessas porfirinas em
corrente sanguinea.
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