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Introducao

A Uva (Vitis vinifera L.) pertence a familia Vitaceae
(Ampelidaceae), € um fruto dispostos em bagas que
possui grande importancia terapéutica, bem como
comercial.

Segundo dados do IBGE de 2012, o Brasil chegou a
produzir aproximadamente, 1,5 toneladas de uva, onde
estas foram cultivadas principalmente nas regides Sul,
Sudeste e Nordeste, atingindo até 82.500 hectares de area
ocupada com esta cultura, o que torna evidente seu
destaque econdmico. No entanto, a produtividade de uva
pode ainda ser aumentada, pois existem pragas e doengas
gue ainda causa grandes perdas nessa cultura, chegando
em alguns casos a perda total da lavoura.

O presente projeto pretende identificar através de ensaios
in vitro, estudos estruturais e modelagem molecular, a
partir de uma colecdo de compostos (25) tiofénicos,
possiveis candidatos a fungicidas que apresentem
poténcia e seletividade elevada e baixa toxicidade,
corroborando para o aumento da produtividade da uva e
disponibilizando mais uma opgédo para o controle quimico
da doenca acima ja citada.

Resultados e Discussao

A primeira etapa do presente trabalho foi a
determinag@o estrutural da substancia intitulada de
SB200. A estrutura estudada do ponto de vista
cristaloquimico através do uso de técnicas de raios X
aplicada & amostras monocristalinas pertence ao
sistema cristalino monoclinico e com grupo espacial
P21/n. Ela apresenta distancias e angulos interatbmicos
sem nenhuma discrepancia, ou seja, com valores bem
proximos aos previstos na literatura para este tipo de
composto. A molécula apresenta duas regides planares
bem distintas e as quatros moléculas sdo mantidas no
reticulo cristalino através de uma ligacdo de hidrogénio
classica.

Na segunda etapa foi realizado um trabalho de
modelagem molecular para a estrutura da SB200 obtida
experimentalmente através da difracdo de raios X e a
modelagem molecular da estrutura que sofreu
otimizacdo de energia. Nesse processo foram
calculadas as propriedades fisico-quimicas para ambas
as estruturas.

Embora a estrutura cristalogréfica e a estrutura
otimizada sejam a mesma molécula e dessa forma
possuem a mesma férmula molecular, elas apresentam

conformacdes  diferentes. Essa diferenga na
conformacdo acarretou em uma pequena discrepancia
nos valores das propriedades fisico-quimicas.

A estrutura cristalografica ficou praticamente plana,
enquanto que a estrutura otimizada possui uma torgao
no meio da cadeia que faz com que ela perca a
planaridade. Um dos motivos para a estrutura
cristalografica possuir essa conformacdo e ndo a que
foi proposta pelo Hyperchem €& devido ao
empacotamento cristalino que envolve interacdes
intermoleculares. Por outro lado, nos calculos quanticos
esses fatores ndo séo levados em conta e os calculos
sdo feitos sem que as moléculas recebam influéncias
externas. As interacdes intermoleculares sdo
responséveis pelo comportamento e propriedades das
moléculas, além de explicar a existéncia do estado
condensado da matéria (solido e liquido).

Conclusodes

Através de estudos cristalograficos pudemos determinar a
estrutura da SB200 e compara-la com os dados obtidos
pela modelagem molecular. Concluimos que os dados
obtidos pelo Hyperchem nao apresentam uma grande
divergéncia com os dados cristalograficos de forma geral.
Sendo assim, podemos inferir que os calculos semi-
empiricos e os de mecéanica molecular apresentaram
dados consideravelmente aceitaveis dentro do nosso
estudo.
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