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Introducéao

Substancias analogas a dibenzoilidrazinas como
cromafenozideo e halofenozideo sédo empregadas no
controle de insetos pesticidas e tém aqualidade de
serem ecolégicas. Baseado em resultados de pICs,
sobre a atividade inseticida de compostos de Nt-
butyl-N,N’-dibenzoilidrazina®, fez-se o presente estudo
tomando o mesmo conjunto de dados, ou seja,
compostos e resultados dos bioensaios, porém, em
busca de novos descritores objetivando desenvolver
um modelo QSAR com predicéo externa (Q’).

Resultados e Discussao

Partindo do  cristal de bis-(1-tert-butil-1,2-
dibenzoilidrazina)N,N-sulfeto®, foram construidas as
estruturas 3D dos compostos orto-clorobenzoila
analogos a DBH [n=18, Y=H; F; ClI; Br; I; CF3 NOy;
CN; CHs; CHy n-CsH7; i-CsHzy n-CiHg; t-CuHo; OCH;
SO,CH;; COCH,;, CgHs] (Fig. 1), e empregou-se o
método semi-empirico AM1 para otimizacdo da
geometria®
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Figura 1. Dibenzoilidrazinas — Estrutura geral

Foram usados 1150 descritores* incluidos os 3
descritores utilizados por Ogura et al.’. Os 18
compostos foram divididos em conjunto de
treinamento (n=12) e conjunto de teste (n=6) usado
para validagdo externa. Foram fixadas duas variaveis
como limite e por meio do programa MobyDigs® foram
selecionados os melhores modelos através de seu
algoritmo genético (AG). Empregando a andlise por
RLM (Regressdo Linear Mdltipla) obteve-se a
seguinte equacdo e respectivo grafico do melhor
modelo (fig 2):

Log(1/ICy) = -1.341(+0,241) s -0,781(x0,163) BLTA96
+2,663(+0,972) 1)

(n=011; R°=0,905; s=0,259; F=38,3;
PRESS=0,826). Correlacéo: 0,057.

Q°=0,854;
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onde s (constante eletronica de Hammett) e BLTA96
(decorrente de MLOGP-coef. de particdo agua-octanol
de Morigushi) sdo os descritores.
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Figura 2. plCs [LOg(1/ICs)] calculado  vs.

experimental. Quadrados referem-se ao conjunto de
teste e circulos cheios ao conjunto de treinamento.

O AG do programa® ndo reproduziu 0 QSAR da ref.(1)
com as variaveis s,LogP e DB, porém, com s e
BLTA96, assim como o composto 18 (Y=CsH¢) ocorre
igualmente como outlier em nosso estudo. Os
critérios de validacdo externa do QSAR foram todos
atendidos® com Q%=78%: Q°>0,5; R>0,6; [K,-
K,=0,322>0,010)]; Q% 00-Q%s=DQ(0,033)>dQ=
=(-0,005); RP(0,148)>0,1; R"(0,0)>(-0,489).

Conclusoes |

O atendimento aos critérios de validacdo sugere que
o modelo tem qualidade preditiva na identificacdo de
novos compostos bioativos e do mesmo dominio
quimico (N-t-butil-N,N’-dibenzoilidrazinas).
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