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Simulacdo computacional do herbicida Metribuzin
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Resumo

Este trabalho consiste em uma simulago da estrutura eletronica do herbicida Metribuzin
visando um sério problema ambiental relacionado com a contaminagdo a partir de
herbicidas que s@o aplicados na agricultura para o aumento do rendimento da produgéo.
Essa simulagdo analisou os orbitais HOMO e LUMO da molécula.

Palavras-chave: metribuzin, simulagéo, herbicida, geometria molecular, triazina, anel triazinico, residuo,

poluig@o ambiental, defensivos agricolas.

Introducio

Encontrado como cristais brancos com um odor
caracteristico fraco, o metribuzin possui uma
solubilidade de 1,05 g/L em agua a 20 0C. E
bastante soluvel em dimetilformamida, e também &
soluvel em ciclohexanona, acetona, metanol,
benzeno, etanol, e outros solventes organicos. E
relativamente estavel a irradiagdo ultravioleta,
porém a fotodecomposi¢do na agua €é bastante
rapida. Este herbicida é absorvido principalmente
pelas raizes, inibindo a fotossintese a partir do
sistema de transporte de elétrons [1]. Usado como
controle em culturas de tomate, cana-de-agucar,
soja, batata e cereais. Fitotoxico a muitas
plantagcdes, como as de morango, batata doce,
alface, flores de verdo e varias outras. E bastante
conhecido pelo nome Sencor’(Bayer®) e
‘Lexone’(Du Pont®).

Doses elevadas de metribuzin em soja
induzem aumentos na fitotoxicidade das plantas e,
conseqiientemente, reducdo no vigor das sementes,
o efeito residual de metribuzin aplicado em
préemergéncia, causa menor potencial de
armazenamento e pior desempenho da semente na
fase de estabelecimento no campo [1]. Sintomas
como clorose e necrose nas plantas afetadas e a
diminuigdo da area fotossintética total evidenciam a

perda da realizacdo da fotossintese das plantas de
soja tratadas com o
metribuzin [2].

Materiais € métodos

Para a realizag@o destas simulag¢des utilizou-
se o programa GAUSSIAN 03 [3] com visualizagdo
nos programas MOLDEN e GaussView 2.1. O
sistema investigado nesse trabalho foi metribuzin
(Fig. 1). Na primeira etapa realizaram-se calculos
para determinagdo das geometrias das moléculas em
relagdo energia total de cada sistema. Para essa
finalidade utilizou-se a metodologia da Teoria do
Funcional de Densidade (TFD ou DFT) com
funcional de densidade B3LYP e conjunto de base
6-31g(d, p). Em relagdo ao campo autoconsistente
(SCF) limitou-se o truncamento das integrais ou
limite de precisdo para o valor de diferenga entre as
energias da ordem de 10-6. Utilizou-se um
computador do tipo PC com processador AMD
Athlon 64 3200+, 1GHz de memodria RAM, disco
rigido de 140 Gb. (o tamanho do manuscrito
completo ndo deve exceder 3 paginas e devera ser
escrito em Times New Roman, fonte 11, espago
simples)
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Fig. 1: Estrutura molecular do herbicida Metribuzin.

Resultados e discussio

O metribuzin, por ser um anel triazinico,
poderia ter um comportamento semelhante a
atrazina, todavia, o metribuzin ndo é um composto
triazinico simétrico, mudando completamente a
estabilidade do anel. Assim nota-se uma maior
disponibilidade de elétrons no oxigénio ligado ao
anel, e nos nitrogénios onde héa duplas ligagdes. A
disponibilidade de elétrons no anel, esta presente
com maior intensidade nas ligagdes N-N, onde ha
uma estabilidade pela ressonancia dentro do anel,
necessitando um meio reacional muito favoravel. O
oxigénio também disponibiliza pares de elétrons
para reagdes, mas pelo que ¢ indicado nos produtos,
ndo ha reagdo para a retirada deste oxigénio,
portanto ndo sendo de grande utilidade no meio
reacional, mas pode participar da ressonancia. [4].

Um dos possiveis produtos gerados com a
reacdo no HOMO (Fig. 2) é a formagdo do
Desaminometribuzin. Para a formagdo deste
produto, nota-se a rea¢do do nitrogénio ligado ao
anel, assim, ocorrendo uma desaminagéo.

Fig. 2: Densidade eletronica do orbital molecular
HOMO para a molécula de Metribuzin.

A densidade eletronica do orbital LUMO
(Fig. 3) estd em sua maioria dentro do anel. No

oxigénio fora do anel, também esta presente uma
densidade eletrdnica. A formagio do diketo-

metribuzin pode estar relacionado com a densidade
do anel, mais precisamente no carbono ligado ao
enxofre, onde ha a substitui¢do do enxofre por um
oxigénio, e posteriormente a formagdo do diketo-
metribuzin.

Fig. 3: Densidade eletronica do orbital molecular
LUMO para a molécula de metribuzin.

Conclusoes

Conclui-se que existem possibilidades de oxi-
redugdo nos orbitais moleculares HOMO e LUMO
como demonstrado nas densidades eletronicas. As
reagdes com adicdo e/ou a retirada de elétrons
podem ocorrer na forma de ataque direto a estrutura
do anel triazinico.
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