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Introdução 

As relações quantitativas de caráter iônico-atividade 
(QICARs) têm sido utilizadas na predição da toxicidade de 
compostos inorgânicos desde 1950. As QICARs são 
similares aos estudos de estrura toxicidade utilizados para 
compostos orgânicos, entretanto, no caso de metais são 
utilizadas as propriedades físico-químicas de cada cátion, 
como por exemplo, índice de maleabilidade de Pearson 
( p).

1,2 
No presente estudo analisou-se a toxicidade de 11 
metais, mono- e divalentes para o fungo naturalmente 
bioluminescente Gerronema viridilucens.3 Para tal, foi 
utilizado à concentração efetiva de cada cátion que causa 
50% de inibição da luz (EC50) e as propriedades físico-
químicas descritas por QICARs.1,2 Os valores de EC50 
foram obtidos da concentração vs. curvas de inibição da 
bioluminescência. Para calcular a formação de possíveis 
complexos dos metais com hidroxilas e pares iônicos em 
solução utilizou-se o software MINTEQ2, versão 3.0, 
recomendado pela EPA.4 O bioensaio é baseado na 
toxicidade aguda do metal aplicado na superfície do 
micélio da G. viridilucens cultivado nas condições 
otimizadas (1,0% melaço de cana-de-açúcar, 0,10% 
extrato de levedura, a 25oC e pH 6,0 (não tamponado).5 

Resultados e Discussão 

Os valores de EC50 (gL-1) de cada metal foram 
convertidos em concentração livre (mM) utilizando o 
programa MINTEQA2, versão 3.0. O valor de pH dos íons 
em solução foi de 5,5 (Co2+, Cd2+, Zn2+, Ni2+, Cu2+ e Mn2+) 
e 6,0 (Na+, K+, Li+, Ca2+, Mg2+) e a força iônica foi 
calculada utilizando o modelo de Debye-Hückel, a 25oC. 
Em seguida, foi feita uma regressão linear múltipla, 
utilizando os valores de logEC50 (mM) e as propriedades 
físico-químicas do íons metálicos: p, potencial de 
ionização ( IP), potencial de redução ( E

o), o módulo da 
primeira constante de hidrólise (/logKOH/), 
eletronegatividade (Xm), índice covalente (X2

mr) e índice 
iônico (Z2/r)]. Na Tabela 1 são apresentados os valores 
das regressões para todos os metais estudados. Como 
pode-se notar, a melhor correlação com variável única foi 
obtida com X2

mr (r = -0,9638) e com variáveis múltiplas, a 
combinação de X2

mr e /logKOH/ (r = 0,9643). De forma 
geral, a toxicidade dos cátions metálicos (menor valor de 
EC50) aumenta diretamente com o valor de X2

mr e Xm e 
inversamente com o valor de E

o e P.  
As expressões matemáticas calculadas [logEC50 = 4,51 – 
1,40(X2

mr) e logEC50 = = 3,96 – 1,31(X2
mr) + 

0,0343(/logKOH/)] permitem prever os valores de EC50 
para metais ainda não determinados experimentalmente, 
como, por exemplo, Cs+, Ag+, Fe2+, Pb2+, Hg2+, Ba2+ e 
Sr2+, entretanto, estas funções não permitem prever a 
toxicidade de metais trivalentes. 

 

Tabela 1. Resultados das regressões com variável única, 
dupla ou tripla de logEC50 vs. parâmetros físico-químicos. 
Foram considerados todos os onze metais. Para 
encontrar os melhores ajustes das regressões lineares 
simples e múltiplas foram utilizados os programas Origin 
6.1 e Statistica 6 (Statsoft Inc., 2002). 
 

F (x)  Modelo [logEC50= F(x)] r 

X
2

mr  = 4,51 – 1,40(X
2

mr) -0,9638 

E
o (eV)  = 0,693 + 0,904( E

o)  0,9553 
Xm  = 5,68 – 2,55(Xm) -0,9303 

p = – 0,920 + 19,1( p) 0,9020 
/logKOH/  = – 3,08 + 0,452(/logKOH/ ) 0,8841 
X

2
mr, /logKOH/ = 3,96 – 1,31(X

2
mr) + 0,0343(/logKOH/) 0,9643 

Xm, p  = 3,31 – 1.69(Xm) + 7,39( p) 0,9432 
Xm, /logKOH/ = 5,34 – 2,46(Xm) + 0,0179(/logKOH/ ) 0,9303 
/logKOH/,  p = – 1,95 + 0,188(/logKOH/) + 12,0( p) 0,9146 

/logKOH/, Xm, p  
= 4,96 – 2,10(Xm) – 0,115(/logKOH/) +   
   8,92( p) 

0,9455 

Conclusões 

Uma vez que, os parâmetros X2
mr e E

o quantificam a 
“facilidade” com que um determinado cátion recebe 
elétrons (quanto maior X2

mr ou menor E
o, maior a 

tendência termodinâmica no metal se reduzir) e Xm e P 
quantificam o caráter covalente da interação do cátion 
com moléculas biológicas (quanto maior Xm ou menor P, 
mais covalente o caráter), seria possível concluir a priori 
que os cátions mais tóxicos para o fungo G. viridilucens 
seriam os que tivessem maior facilidade em se reduzir e 
se ligar covalentemente com biomoléculas, principalmente 
contendo átomos de enxofre.  
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