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Introducéo

As metaloenzimas sdo proteinas especializadas em
catalisar reacdes biolégicas, em condi¢Bes brandas
de pH e temperatura. Diversos trabalhos tém sido
realizados visando obter compostos de coordenacao
gque possam mimetizar a ac¢do desta classe de
compostos. Neste trabalho é apresentado o estudo
de modelagem molecular, utilizando a Teoria do
Funcional de Densidade (DFT), do ligante n&o
simétrico [N,N’-bis (5-nitro-2-hidroxibenzil) -N- (2-
metilpiridil)-N’-hidroxietil-etilenodiamina] (Hsbnbpeten)
(Figura 1). Este ligante ndo simétrico apresenta uma
estrutura polidentada, capaz de coordenar metais
através de sitios macios (atomos de nitrogénio) sitios
duros (dtomos de  oxigénio). No estudo
espectroeletroquimico  de RPE do ligante
H:BNBPETEN, foi observado que o grupo nitro do
anel fendlico que esta ligado ao nitrogénio que
apresenta ligagdo com o grupo metilpiridil,
apresentava reducéo seletivamente’.

Figura 1 — Estrutura do Ligante H;bnbpeten.

Resultados e Discussao

Caélculos, utilizando a Teoria do Funcional de
Densidade, através do uso do programa Gaussian
03W, com base hibrida B3LYP/6-31G™, foram
realizados em um PC Intel Pentium Dual Core 3.0
GHz, com 2 Gb de meméria RAM e 160 Gb de HD.

A otimizacdo da estrutura foi feita e a comprovacgdo
de que a estrutura obtida era um minimo foi garantida
através da analise das freqiiéncias vibracionais, onde
ndo se observou a existéncia de frequéncias
imaginarias. A analise dos orbitais de fronteira
mostram o HOMO sem nenhuma participacdo do
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grupo nitro, entretanto, quando o diagrama do orbital
LUMO ¢é avaliado, verifica-se a

forte participacdo do grupo nitro.O segundo orbital
vazio (LUMO +1) ndo apresenta a mesma energia do

LUMO (ndo sédo degenerados), e apresenta forte
participacdo do outro grupo nitro existente no ligante

Fand v

LUMO +1

HOMO

Figura 2 — Representacdo dos orbitais de fronteira
HOMO, LUMO e LUMO+1.

Os resultados obtidos pela modelagem molecular
mostram que realmente o grupo nitro, que esta ligado
ao nitrogénio que apresenta ligagdo com o grupo
metilpiridil, sera seletivamente reduzido.

Conclusoes |

Através da andlise do diagrama dos orbitais
moleculares de fronteira, obtidos por DFT, foi possivel
estabelecer um modelo tedérico que confirma a
localizacdo do elétron em apenas um dos grupos
NO,. Isto mostra a potencialidade da modelagem
molecular na interpretagédo e previsdo da reatividade
de compostos que apresentam interesse em
bioinorgéanica.
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