Sociedade Brasileira de Quimica ( SBQ)

Sesquiterpenos lactonizados, descritores moleculares e mapas auto-
organizaveis utilizados no estudo quimiotaxonémico da tribo

Heliantheae (Asteraceae)

Marcus T. Scotti' (PG)*, Mauro Vicentini Correia' (IC), Marcelo J. P. Ferreira® (PQ), Vicente P.

Emerenciano® (PQ). *mtscotti@gmail.com

Ynstituto de Quimica, Universidade de S&o Paulo, Caixa Postal 26077, 05513-970, S&o Paulo, SP, Brasil.

Palavras Chave: Heliantheae, Sesquiterpenos Lactonizados, Descritores Moleculares, Kohonen

Introducéo

Os sesquiterpenos lactonizados (SLs) sd&o um grupo
de substancias cuja diversificagcao estrutural aliada a
atividade bioldgica, resultaram em um grande
interesse de pesquisa. Essa classe de produtos
naturais apresenta um elevado indice de producéo
desses metabolitos € verificado na familia
Asteraceae. Comparacdes das diferencas de SLs
(Figura 1) de diferentes taxons podem fornecer
resultados interessantes que contribuem para o
entendimento da sistematica da familia. Nesse tipo
de abordagem, véarios métodos de analise podem ser
empregados, dentre eles os descritores moleculares,
obtidos a partir das estruturas tridimensionais (3D)
dos SLs.

Figura 1. Esqueletos dos principais tipos de SLs.

O objetivo desse trabalho é contribuir para o estudo
guimiossitematico da tribo Heliantheae, utilizando os
descritores moleculares dos SLs produzidos na tribo
com a finalidade de classificar suas subtribos,
comparando o0s resultados com o estudo de
Stuessy’, que utiliza 0 nimero de cromossomos e a
morfologia das plantas (Figura 2-a).

Resultados e Discussao

Apbs revisdo bibliogréfica, os 220 SLs foram
adicionados diretamente no banco de dados da nova
versdo do sistema especialista denominado
SISTEMAT X. As coordenadas 3D dos SLs foram
geradas utilizando o “software” CORINA, a partir de
dados de constituicdo em 2D das moléculas
arquivadas no SISTEMAT X. Os valores das energias
dos compostos foram minimizados com o emprego
do método de mecanica molecular MM* e, a seguir,
pelo método semi-empirico AM1, utilizando o
“software” HyperChem 6.03. Para a obteng&o dos
1664 descritores moleculares foi utilizado o programa
DRAGON v 5.4. Os descritores altamente
correlacionados (r>0.99), aqueles que apresentavam
valores constantes ou apenas um valor diferente na
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série foram eliminados, restando 776. A seguir, foram
adicionadas as 294 ocorréncias boténicas, extraidas
do SISTEMAT X, as quais compreendem a
classificacdo boténica (tribo, subtribo, género e
espécie). Para separacdo dos dois principais ramos
de subtribos (A e C) da tribo Heliantheae (figura 2-a),
foi utilizado o pacote SOM (Self Organizing Map)
toolbox 2 para Matlab v.6.5. Na figura 2-b, observa-se
uma divisdo nitida das areas ocupadas pelos ramos A

Figura 2. a) Similaridade entre as subtribos da tribo
Heliantheae®. b) SOM obtido classificando os ramos
(figura 2-a) A (cor azul) e C (cor vermelha).

Tabela 1 Resultados classificatérios das subtribos
utilizando os descritores gerados dos SLs e 0 SOM.

Ramo Ocorréncias N°deacertos % deacerto
Ramo A 239 226 94.6%
Ramo C 55 44 80.0%

Tota gera 294 270 91.8%

Conclusoes

A partir dos descritores moleculares 3D obtidos das
estruturas quimicas dos SLs, o SOM obteve
resultado significativo para a diferenciacdo dos ramos
A e C de subtribos, corroborando com os resultados
de Stuessy’. A alta correlacdo entre os dados
guimicos 3D obtidos dos metabdlitos é decorrente da
via produtora dessas substdncias, as quais
empregam essencialmente enzimas que possuem
sitios ativos inerentemente 3D.
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