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Introducao

Os nostoclideos (1) sdo metabdlitos
secundarios que vém sendo utilizados como
compostos-modelos na  busca por novos
herbicidas'. Esses metabdlitos foram isolados a
partir de uma alga verde-azul, Nostoc sp, que é
encontrada em um liqguen denominado Peltigera
canina®.
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Varios derivados dos nostoclideos (2) foram
sintetizados e muitos deles sdo capazes de inibir o
transporte de elétrons in vitro da agua para o
ferricianeto de  potassio  (Ks3Fe[CNJ]e), em
cloroplastos isolados de espinafre (reacéo de Hill)%.

Na presente investigacdo buscou-se um
entendimento dos diferentes pardmetros envolvidos
na correlacé@o entre estrutura de diferentes analogos
aos nostoclideos, ja descritos na literatura®, e a
atividade biolégica (capacidade dos analogos de
interferirem com o transporte de elétrons em
cloroplastos isolados de espinafre) destes
compostos. Para tal proposito, foi usado o software
CODESSA (COmprehensive  DEscriptors  for
Structural and Statistical Analysis).

Resultados e Discusséo

Os valores de ICsq € loglCs, foram obtidos a
partir da avaliagdo in vitro da atividade fitotoxica de
lactonas analogas aos nostoclideos sobre a reducao
do ferricianeto de potassio na presenca de

cloroplastos isolados de folhas de Spinacia
oleracea.
Célculos semi-empiricos AM1 foram

realizados no programa TITAN, para determinacao
das conformacgBes de menor energia dos compostos
andalogos aos nostoclideos usados para o estudo de
QSAR. Em seguida, as estruturas foram
reotimizadas empregando-se o software MOPAC.
Os resultados dos calculos implementados
no software MOPAC foram usados como inputs do
software CODESSA. Mais de 400 descritores foram
calculados para os compostos sob investigacdo no
estudo de QSAR aqui descrito. De posse dos
descritores e dos valores de ICs, da atividade
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biolégica, a matriz de dados do modelo foi
construida e submetida a um processo de regressao
linear, empregando-se o Método Heuristico,
implementada pelo software CODESSA.

Foram utilizadas 19 substancias para a
construcdo do modelo de QSAR. O melhor modelo
de regressao linear é descrito pela Equacéo 1.

LogICso = 4,07(+7,43e1)SEok — 9,35(+1,84e)AbC -
1,66 (+3,58e%) MMO (Equagcéo 1)

(n=19; r* = 0,83; F = 23,9; s*= 0,0288; r’, = 0,72)

O descritor ‘Image of the Onsager-Kirkwood
solvation energy’ (SEok) € aquele de maior
significancia estatistica para o modelo obtido e &
definido pela Equacéo
SE, = i

“ MM
dipolo e MM a massa molecular. Este descritor
aponta para a importadncia da polaridade dos
compostos para a atividade fitotoxica. O segundo
descritor ‘Average bond order of a C atom’ (AbC) foi
relacionado a dependéncia da atividade bioldgica
de analogos aos nostoclideos com o padrao de
substituicio do anel benzilidénico presente na
estrutura destes compostos. No tocante ao descritor
guimico-quantico ‘Max bonding contribution of a
MO’ (MMO), o mesmo relaciona-se com a forga de

interagBes intramoleculares que caracterizam a
estabilidade das moléculas.

Conclusoes

No modelo estatistico desenvolvido para o
entendimento da relacdo estrutura-atividade de
lactonas analogas aos nostoclideos, o descritor
SEok € 0 de maior significancia estatistica. Os
resultados encontrados apontam para o fato de que
o fator chave para se obter compostos mais ativos,
empregando-se 0s nostoclideos como compostos-
modelos, sdo modificagcbes estruturais que resultem
no aumento da polaridade dos derivados a serem
sintetizados.
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