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Introducao |

O fitopatdgeno causador da vassoura-de-bruxa,
Moniliophthora perniciosa, tém causado grandes
prejuizos a producao de cacau, principalmente no
estado da Bahia, a maior regido produtora de cacau
do continente Americano." Diante do grande
impacto econdmico e social decorrente dessa
doencga, varios programas de controle foram
desenvolvidos, contudo eles apresentam baixa
eficiéncia.” Uma alternativa para o combate de M.
perniciosa é a utilizagdo de fungicidas sistémicos.
Terbuconazol, Hexaconazol e Triadminol sdo ativos
tanto in vitro quanto in Iocu,2 contudo nao existe um
estudo sistematico sobre a atividade de derivados
de azol frente a este fitopatdgeno. Visando
caracterizar a atividade de derivados imidazdlicos e
triazodlicos, frente a M. perniciosa, um ensaio de
susceptibilidade foi padronizado.® A partir dos
resultados obtidos, métodos quimiométricos foram
utilizados para criar modelos classificatorios que
auxiliam no entendimento das caracteristicas fisico-
guimicas e estruturais que determinam a atividade
fungicida desses compostos.

Resultados e Discussao \

Um conjunto de 33 derivados de azol foi dividido em
Treino (11 ativos e 13 inativos) e Teste (4 ativos e 5
inativo) para fins de validagdo externa. A seguir,
descritores 2D, calculados com o programa
DRAGON 5.6 e selecionados através de peso de
Fisher (28 descritores), foram centrados na média e
utilizados para analise de componentes principais
(PCA) — Figura 1).
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Figura 1. Andlise das Componentes Principais dos compostos
ativos e inativos para o conjunto, utilizando 4 PCs.
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Segundo a PCA, os compostos ativos estao
concentrados entre os valores -2,1 e 1,0 de PC1,
enquanto que a maioria dos compostos inativos
(92,3 %) tem valores de PC1 fora desse intervalo.
Adicionalmente, O modelo de PCA consegue
classificar corretamente 88 % dos compostos do
conjunto Teste. A utilizacdo do método SIMCA
obteve resultados ainda melhores, pois foi capaz de
classificar corretamente 100% dos compostos dos
conjuntos Treino e Teste, utilizando 3 componentes
principais (Figura 2).
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Figura 2. Distancia interclasse (2,38) dos compostos ativos e
inativos do conjunto Treino e Teste segundo SIMCA.

A andlise das PCs, para a classe dos compostos
ativos, sugere que inibidores potentes tém valores
negativos de PC1 e PC2, ou seja, eles apresentam
valores intermediarios de eletronegatividade (JGl4,
BEHe3) e presenca do fragmento C-O a distancia
topologica de 06 ou 07 (B06[C-O] e B07[C-QO])).

Conclusao

Os modelos quimiométricos apresentam bom poder
preditivo e fornecem informagBes importantes
acerca dos requisistos fisico-quimico e estruturais
que influenciam a atividade biolégica de derivados
de azol frente a M. perniciosa.

Agradecimentos

FAPESB, FINEP, CNPq

* Pereira G. A. G.; Scarpari, L. M.; Meinhardt, L. M.; Mazzafera, P.;
Pomella, A. W. V.; Schiavinato, M. A.; Cascardo, J. C. M., 2005,
Journal of Experimental Botany. 56 (413): 865-877;

2 Oliveira, M. L.; Luz, E. D. M. N., 2005. CEPLAC/ CEPEC/SEFIT, p.
132, lhéus.



Sociedade Brasileira de Quimica (SBQ)

® Mota, S.G.R., Barros, T. F., Castilho,.M. S. Livro de resumos 312
Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica, 2008, QB011.

25% Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica - SBQ



