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Introducao

As relagBes quantitativas de carater i6nico-atividade
(QICARS) tém sido utilizadas na predicao da toxicidade de
compostos inorganicos desde 1950. As QICARs sé&o
similares aos estudos de estrura toxicidade utilizados para
compostos organicos, entretanto, no caso de metais séo
utilizadas as propriedades fisico-quimicas de cada céation,
como por exemplo, indice de maleabilidade de Pearson
(0p)-

No presente estudo analisou-se a toxicidade de 11
metais, mono- e divalentes para o fungo naturalmente
bioluminescente Gerronema viridilucens.® Para tal, foi
utilizado a concentracgdo efetiva de cada cation que causa
50% de inibicdo da luz (ECsp) e as propriedades fisico-
quimicas descritas por QICARs."? Os valores de ECso
foram obtidos da concentracéo vs. curvas de inibicdo da
bioluminescéncia. Para calcular a forma¢édo de possiveis
complexos dos metais com hidroxilas e pares ibnicos em
solucdo utilizou-se o software MINTEQ2, versdo 3.0,
recomendado pela EPA.* O bioensaio é baseado na
toxicidade aguda do metal aplicado na superficie do
micélio da G. viridilucens cultivado nas condigbes
otimizadas (1,0% melaco de cana-de-agucar, 0,10%
extrato de levedura, a 25°C e pH 6,0 (néo tamponado).5

Resultados e Discussao

Os valores de ECs (gL'l) de cada metal foram
convertidos em concentragdo livre (mM) utilizando o
programa MINTEQAZ2, verséo 3.0. O valor de pH dos ions
em soluco foi de 5,5 (Co®*, Cd**, zn*, Ni¥*, Cu®** e Mn?")
e 6,0 (Na', K', Li*, ca®, Mg®") e a forca idnica foi
calculada utilizando o modelo de Debye-Hiickel, a 25°C.
Em seguida, foi feita uma regressdo linear multipla,
utilizando os valores de logECso (mMM) e as propriedades
fisico-quimicas do ions metalicos: op, potencial de
ionizacdo (AIP), potencial de reducdo (AE®), o médulo da
primeira constante de hidrélise (NlogKow/),
eletronegatividade (Xm), indice covalente (szr) e indice
ibnico (Zzlr)]. Na Tabela 1 sdo apresentados os valores
das regressdes para todos os metais estudados. Como
pode-se notar, a melhor correlagdo com variavel Unica foi
obtida com X%nr (r = -0,9638) e com variaveis multiplas, a
combinacédo de Xl € NlogKow/ (r = 0,9643). De forma
geral, a toxicidade dos céations metalicos (menor valor de
ECs0) aumenta diretamente com o valor de Xl € Xm €
inversamente com o valor de AE° e op.

As expressbes mateméticas calculadas [logECso = 4,51 —
1,40(X%nr) e 10gECsy = = 3,96 — 1,31(X%mr) +
0,0343(/logKown/)] permitem prever os valores de ECsp
para metais ainda ndo determinados experimentalmente,
como, por exemplo, Cs*, Ag®, Fe*, Pb?*, Hg®', Ba* e
Sr**, entretanto, estas fungbes ndo permitem prever a
toxicidade de metais trivalentes.
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Tabela 1. Resultados das regressdes com variavel Unica,
dupla ou tripla de logECsg vs. parametros fisico-quimicos.
Foram considerados todos o0s onze metais. Para
encontrar os melhores ajustes das regressdes lineares
simples e multiplas foram utilizados os programas Origin
6.1 e Statistica 6 (Statsoft Inc., 2002).

F(x) Modelo [logECse= F(X)] r

Xl = 4,51 — 1,40(Car) -0,0638
AE° (8V) =0,693 + 0,004(AE”) 0,9553
Xa =5,68 — 2,55(Xn) -0,9303
oy =—0,920 + 19,1( o) 0,9020
TlogKed = 3,08 + 0,452(logKowd ) 0,8841
XCal, 10gKod | = 3,96 — 1,31(Cmr) + 0,0343(/10gKord) 0,9643
Xe: G =3,31— 1.69(Xy,) + 7,39(y) 0,9432
Xons 109K ond = 5,34 — 2,46(Xy) + 0,0179(/10gKerd ) 0,9303
f0gKow/, Oy =— 1,05 + 0,188(/logKon/) + 12,0( 0y) 0,9146
NogKond, Xm 05 | = g:gg(—cf),lo(xm) — 0,115(/logKon/) + 0,9455

Conclusodes

Uma vez que, 0s parametros X2l e AE° quantificam a
“facilidade” com que um determinado cation recebe
elétrons (quanto maior X?mr ou menor AE°, maior a
tendéncia termodindmica no metal se reduzir) e Xm e op
quantificam o carater covalente da interagdo do cétion
com moléculas biolégicas (quanto maior X, ou menor op,
mais covalente o carater), seria possivel concluir a priori
qgue os cétions mais téxicos para o fungo G. viridilucens
seriam o0s que tivessem maior facilidade em se reduzir e
se ligar covalentemente com biomoléculas, principalmente
contendo 4tomos de enxofre.
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