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RESUMO

A inibicdo da enzima protoporfirinogénio IX oxidase (PPO) é uma
estratégia importante para eliminar plantas indesejadas que afetam
culturas, tais como soja, amendoim, ervilha e arroz. A PPO é necessaria
para a biossintese da clorofila, uma vez que a protoporfirina IX obtida pela
oxidacao do protoporfirinogénio IX mediada por PPO é um precursor da
clorofila. Portanto, a interrupcao da sintese de clorofila causa clorose e
dessecacao como sintomas visiveis nas plantas. Nesse sentido, o objetivo
deste trabalho é propor o planejamento de novos compostos que
apresentem atividade herbicida melhorada a partir da modelagem da
atividade inibitéria da PPO de uma série de 52 compostos contendo
porcdes derivadas de benzotiazol e ftalimida.l2 A metodologia
empregada foi o MIA-QSAR (Mutlivariate Image Analysis applied to
Quanttitative Structure-Activity Relationships) e os descritores (pixels)
foram gerados a partir de estruturas quimicas desenhadas no programa
GaussView, onde os atomos foram dimensionados proporcionalmente aos
respectivos raios de van der Waals e coloridos conforme as preferéncias
padrao usando a escala RGB (de 0 para preto a 765 para branco). A
regressao dos valores de pK; com a matriz de descritores foi feita por meio
do método PLS. Os descritores MIA usados na analise QSAR foram capazes
de modelar os valores de pKi dos 52 compostos, fornecendo modelos
preditivos com valores médios de r?, g2 e r?,.q de 0,77, 0,55 e 0,74,
respectivamente. As caracteristicas quimicas responsaveis pelas
atividades herbicidas foram analisadas por meio de mapas de contorno
dos coeficientes de regressdo do PLS (b) e dos scores das importancias
das varidveis em projecao (VIP), os quais demonstraram que um
substituinte fllor e uma combinacao de ligacdes C=0 e C=S na porgao
tetraidroisoindolina sdo cruciais para melhorar a atividade biolégica.
Portanto, compostos até entdo desconhecidos foram propostos com base
nessas caracteristicas e demonstraram ser estaveis no sitio de ligacao da
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