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O mecanismo de ativagdo do 2-amino-3-
metilimidazo[4,5-flquinolina(IQ), pode ser associado
ao metabdlito N-Hidroxi-IQ(NHIQ), que aparece
através da N-Hidroxilagdo do grupo amino
exociclico do 1Q, pelo Citocromo P-450
Monooxigenase. O NHIQ ¢é sensivel a oxidagdo (em
ar e élcool) formando rapidamente o Nitro-IQ(NIQ),
que € um mutagénico(M) que atua diretamente em
Salmonella typhimurium TA98. O NIQ é duas vezes
mais (M) do que o IQ em Salmonella e 0 IQ é um
dos mais potentes (M) conhecidos?. Aqui nés
apresentamos alguns resultados, que podem ajudar
a elucidar a causa do NIQ ser mais potente que o
IQ e derivados, a relacdo entre a sua estrutura
eletrbnica e atividade M e a regido molecular que
pode interagir com sistemas biolégicos. Foram
usadas as espectroscopias eletrénica de emisséo a
77K, absorcéo e os célculos foram realizados com a
Teoria do Funcional da Densidade (TFD).

Resultados e Discussao

Os espectros de absorcédo do NIQ foram obtidos em
metilciclohexano(MCH)(A), etanol(B) e agua(C), na
concentracdo de 1x10™*M, Fig. 1-1, eles apresentam
deslocamento para o vermelho nos solventes
hidrofilicos, comparados com o espectro do NIQ
dissolvido em MCH, porém as caracteristicas
espectrais permanecem imutaveis, indicando que o
croméforo  absortivo € 0 mesmo nas trés
vizinhangas.

Os espectros de emissdo obtidos a 77K a 1x10™M,
estdo na Fig 1-1l, o NIQ em agua (A) e etanol (B),
apresentam fluorescéncia(F) com méaximos em 410
nm e fosforescéncias(P) com tempo de vida de 0,04
e 1,4 s, respectivamente. Por outro lado, o espectro
de emissdo do NIQ dissolvido em solugdo aquosa
de H,SO, 0,5N (C), mostra um deslocamento para o
vermelho da F em relagdo aos espectros de
emisséo (A) e (B), e nenhuma P. Esses resultados
indicam que em meio alcodlico e aquoso o0s
croméforos emissivos sdo respectivamente, o
complexo formado entre NIQ e etanol e NIQ e agua
via ligacdo de hidrogénio nos sitios N; e N, de
acordo com resultados de calculos (TFD) com a
32°Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica

funcéo de base 6-31G*. Em meio &cido esses sitios
sdo poli-protonados causando uma dréastica
mudanga na estrutura eletrénica do NIQ, observado
no espectro de emissdo Fig 1-1l (C). Os calculos
(TFD) indicaram que os estados S; e T, séo (1T,1T%)
e que a regido mais fotoativa do NIQ e a imidazo
associado ao grupo NO,. [ 7~
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F|gura 1. (I) Os espectros de absor(;ao do NIQ e (II)
Os espectros de emissdo a 77K. Todos a 1x10™M.

Conclusdes

O anel da imidazo do NIQ é a regido molecular mais
fotoativa e os estados S; e Ty, (m,1*), séo
transicdes de transferéncia de carga entre o grupo
NO, e o anel da imidazo, indicando que a maior
mutagenicidade em Salmonella typhimurium TA98
do NIQ em relacéo ao IQ e derivados, pode estar
relacionada com o substituinte NO,. A transferéncia
de carga de longa distancia é interrompida quando
o NIQ esta dissolvido em meio &cido, o que é
demonstrado pelo deslocamento para o vermelho
grande da fluorescéncia e completa mudanca das
propriedades fotofisicas.
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