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Introducao |

A doenga de Chagas, causada pelo
protozoario Trypanosoma cruzi, é associada a altos
indices de mortalidade. Dentro deste contexto,
varios estudos séo realizados para determinar novos
potenciais agentes tripanocidas. Em geral,
compostos contendo benzoquinonas tém
apresentado bons resultados de atividade biologica'.
Desta forma, vérios derivados de quinonas tém sido
propostos como compostos anti- Trypanosoma cruzi.
Neste trabalho, derivados de nor-B-lapachonas
(Figura 1) foram otimizados e suas propriedades
correlacionadas a uma potencial atividade anti-T.
cruzi. Foram realizados calculos de estrutura
eletrénica utilizando o funcional de densidade hibrido
B3LYP com a base 6-31G e o método semi-
empirico PM3. Os célculos foram realizados com o
programa Gaussian03°.
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Figura 1. Derivados da nor-B-lapachonas

Resultados e Discussao |

As moléculas foram otimizadas inicialmente
com o método semi-empirico PM3. Foram
encontradas duas conformacgdes: aberta e fechada.
A conformacao mais estavel foi a aberta, utilizando o
método PM3. Desta forma, os calculos B3LYP
utilizaram apenas a conformagéo aberta.

A Figura 1 mostra a relagdo do momento
dipolar e eletrofilicidade®, calculadas com os
métodos B3LYP e PM3. Os dois métodos mostram
gue a molécula de menor momento dipolar também
é a de menor ICsy. As moléculas de maior ICs
apresentam momento dipolar maior que 8.0D e 5.0D
para o B3LYP e PM3. Com relagéo a eletrofilicidade,
ndo ha uma divisao tao clara do grupo de moléculas
para a |Cs.
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Os orbitais de fronteira HOMO e LUMO
(Figura 2) e o potencial quimico apresentam valores
mais altos para a substancia de menor ICx,.
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Figura 1. Momento dipolar e eletrofilicidade, B3LYP
e PM3, com conformacéo aberta. A seqliéncia das
linhas foi incluida para acompanhar a seqiiéncia da
numeracao da Figura 1.
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Figura 2. HOMO, LUMO e potencial quimico,
B3LYP e PM3, com conformacao aberta.

Conclusoes |

Em geral a tendéncia apresentada por todas as
propriedades, consegue responder a atividade
apenas para o menor ICs. Portanto, outras
propriedades devem ser adicionadas a andlise.
Outro fator determinante é o solvente, que também
deve ser incluido.
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