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Introducao |

As aflatoxinas (AFs) sdo micotoxinas, fungos
produzidos pelas espécies A. flavus, A. parasiticus e
A. nomius. Encontram-se em grdos e no leite.
Classificam-se em B1, G1, M1 (nivel de risco 1,
carcinogénicas) e B2, G2 e M2 (nivel 2, formam
tumores) [1] (Figura 1). Podem interagir diretamente
com o DNA ou via proteina p53, dando origem aos
tecidos tumorais.[2,3]. Neste trabalho, o momento
de dipolo, a descricdo dos modos vibracionais e a
energia dos orbitais de fronteira das AFs foram
estudados para se correlacionar estrutura eletrénica
com atividade carcinogénica. As moléculas foram
construidas e pré-otimizadas pelo HyperChem 8.0
[4] e calculadas pelo Gaussian 03W [5], no nivel de
teoria  B3LYP/3-21G. Os resultados foram
visualizados pelo GaussView. [5]. E uma pesquisa
pioneira e relevante, pois as condi¢cbes climéticas
da regido favorecem o crescimento dos fungos.
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Figura 1 Estrutura quimica das aflatoxinas: (a) AFB1; (b) AFB2, (c)
AFG1; (d) AFG2; (e) AFML; (f) AFM2.

Resultados e Discusséao |

Tabela 1. Valores dos principais modos vibracionais

que comprova os estudos realizados por Ferreira et
al com relacéo a sua atividade carcinogénica [1].
Tabela 2. Momentos de dipolo (i), energias de
HOMO (EH) e LUMO (EL) e a diferenca entre elas.

AFBL  AFB2  AFGL  AFG2  AFM1  AFM2
(caimoy 14110 141,19 14370 14370 -143,07 146,84
EL 7,53 0,63 10,67 1,26 4,39 4,39

(kcal/mol)
AE 148,72 141,83 15436 144,95 147,46 151,23
" 708438 75255 92647 89851 80661 81452

Tanto os valores de AE como 0s do momento de
dipolo (1) das AFs do tipo 1 sdo maiores que as do
tipo 2, com excec¢do da M1, como mostra a Tabela
2. [1,3]. Os momentos de dipolo (i) apresentam
significativa regularidade e os valores foram bem

elevados, o0 que evidencia sua atividade

carcinogénica.
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v (cm™) IR MV
1845,0 480,1 Vs C=0

AFB1 1649,3 375,1 Vg C-C (anel aromatico)
1624,0 348,4 Vg C-C (anéis)

971,0 230,6 Vg C-0 (anel furano)

1845,1 478,6 V4 C=0

AFB2 1648,2 463,7 Vg C-C (anel aromatico)
1620,1 396,6 Vg C-C (anéis)
1052,7 228,0 Vg C-O (anel furano)

A Tabela 1 mostra os modos vibracionais (MV) de
maior intensidade (IR) para AFB1 e AFB2. A do tipo
1 apresenta intensidades maiores que a do tipo 2.
Este padrao se repete para as demais moléculas, o
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Figura 2 Orbitais de fronteira (a) AFB1-HOMO, (b) AFB1-LUMO,
(c) AFB2-HOMO e (d) AFB2-LUMO

A Figura 2 mostra que apenas o orbital HOMO da
AF de nivel 1 é o que apresenta distribuicdo de
orbitais atdmicos no anel furano, intensificando sua
atividade. Tal padrdo se repete para as demais AFs.

Conclusodes

A funcdo de base utilizada descreve
satisfatoriamente as propriedades relacionadas a
estrutura eletrbnica, comprovando a intensa
atividade dessas moléculas. E possivel, portanto,
compreender a origem da atividade carcinogénica
das AFs com base nas propriedades estudadas.
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